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@ Photostabile UV-Filter enthaltende kosmetische und pharmazeutische Zubereitungen 
@ Verwendung von Verblndungen der Forme! I 
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lU 
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r4 — Nh' 



in der die C=C Doppelbindung in der E oder Z Konfigura- 
tion vorliegt und die Variablen folgende Bedeutung ha- 
ben: 

R'' CX)OR^ COR^ CONR^R^, CN, 0=S(-r5)=0, 0=S(-0RS)= 
O. R'0-P{-0R^|=0; 

R^ COOR°, COR®, CONR^R^, CN, 0=Si-R®)=0, 0=S(-OR®)= 
O. R'0-P{-0R^)=0; 

R^ Wasserstoff, etnen gegebenenfalls substituierten ali- 
phatischen, cycloaliphatischen, araliphatischen oder aro- 
matischen Rest mit jeweils bis zu 18 C-Atomen; 

elnen gegebenenfalls substituierten aromatischen 
Oder heteroaromatischen Rest mit 5 bis 12 Ringatomen; 
R^ bis 

R® unabhangig von ei nan der Wasserstoff, einen offenket- 
tigen oder verTweigten allphatischen, araliphatischen, cy- 
cloaliphatischen oder gegebenenfalls substituierten aro- 
matischen Rest mit jeweils bis zu 18 C-Atomen, 
wobei die Variablen R^ bis R® untereinander, jeweils zu- 
sammen mit den Kohlenstoffatomen, an die sie gebun- 
den sind. gemelnsam einen 5- bis 6-Ring bilden konnen, 
der gegebenerrfalls weiter anelliert sein kann, als UV-Fil- 
ter in kosmetischen und pharmazeutischen Zubereitun- 
gen zum Schutz der menschlichen Haut oder menschli- 
cherHaare gegen Sonnenstrahlen, allein oderzusammen 
mit an sich fur kosmetische und pharmazeutische Zube- 
reitungen bekannten, im UV-Bereich absorbierenden Ver- 
bindungen. 
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Bcschreibung 



Die Erfindung betrifFt die Venvendung von Enaminderivatcn als pholostabilc UV-Filter in kosmctiscbcD und pharma- 
zeuDschen Zubereiiungen zum Schuiz der menschlicben Epidermis oder menschliche Haare gegen UV-Sirahlung, spe- 
5 ziell im Bereich von 320 bis 400 nm. 

Die in koianelisuhen und phannazeulischen Zubereiiungen eingeseizlen LichlschulziniUel haben die Aufgabe, schadi- 
gcndc Einflussc dcs Sonncnlichts auf die menschliche Haut zu vcrhindcm odcr zumindcsi in ihrcn Auswirkungcn zu rc- 
duzieren. Danebeo dienen diese Lichtschutzniittel aber auch deni Scbulz weiterer Inhaltsstoffe vor Zerstonmg oder Ab- 
bau durch UV-Slrahlung. In haarkosmetischen Formulierungen soil cine Schadigung der Keratinfaser durch UV-Slrahlen 
10 vcnninderl werden. 

Das an die Brdoberfliiche gelangende Sonnenlichl hat einen Anteil an T JV-B- (280 bis 320 nm) und an UV-A-Strahlung 
(> 320 nm). welche sich direkt an den Bereich des sichtbaren Lichles anschlicBen. DcrEinflufi auf die menschliche Haut 
macht sich besonders bei der UV-B-istrahlung durch Sonnenbrand bemerkbar. Dementsprechend bieiet die Industrie cine 
groBcre Zahl von Substanzcn an, wclchc die UV-B-Strahlung abscrbiertn und darail den Sonnenbrand verhindem. 

15 Nun haben denuatologische Unlersuchungen gezeigt, daB auch die UV-A-Slrahlung durchaus Hautschadigungen und 
AUcr^cn hcrvorrufcn kann, indcm bcispiclswcisc das Keratin odcr Elastin gcschadigt wiid. Hicrdurch werden ElastizitMt 
und Wasserspeichervermogen der Haut rtduziert, d. h. die Haut wird wenigcr geschmeidig und neigt zur Faltenbildung. 
Die auffallend hohe Hautkrebshaufigkeii in Gegenden starker SonnendnsU^iung zeigt, daB offenbar auch SchSdigun- 
gen der Erbinformationen in den Zellen durch Sonnenlicht, spezieil durch UV-A-Strahiung, hervorgenifen werden. All 

20 diese Erkenntnisse lassen daher die Enlwicklung effizienier Filiersubstanzen fiir den UV-A-Bereich noiwendig erschei- 
nen. 

Es besteht ein wachsender Bedarf an Lichtschutzmilieln fUr kosmetische und pharmazeudsche Zubereiiungen, die vor 
allcm als UV-A-Filter dienen konnen und deren Absorplionsmaxima deshalb im Bereich von ca. 320 bis 380 nm liegen 
sollLen. Um mil einer inoglichsl geringen Einsalzinenge die gewunschle >Wikung zu erzielen, solllen derarlige lichl- 
25 schutzmittel zusatzlich cine hoch spezifische Extinktion aufwcisen. AuBerdem miissen Licbtschutzmittd fUr kosmed- 
sche Praparale noch cine N^ielzahl weiterer Antbrderungen ertuUen, beispielsweise gute Loslichkeit in kosmetischen 
OiCn, hoiic otabiutai der mi* ihncn hcrgcstcUtcn Em'ulsicncn, tcxikclcgischc Unhcdenklisiikcit sowic geringen Eigcngc- 
ruch und geringe Bigenfarbung. 

Eine weitere Anforderung, der TJchLschurzmiuel genUgen mQssen, isi eine ausreichende PhotostahilitaL Dies ist aher 
30 mil den bisher verfiigbaren UV-A absorbierenden Lichtschutzmilieln nichl oder nur unzurcichend gewahrleistet. 

In der franzOsischen Patenlschrift Nr 2 440 933 wird das 4-(Ul-Dimethyleihyl)-4'-methoxydibenzoylmethan ak UV- 
A-Filter beschrieben. Es wird vorgeschlagen, diesen spcziellen UV-A-Filter, der von der Pirma GIVAUDAN unter der 
Bezeichnung "PAR-SOL 1789" verkauft wird, rail verschiedenen UV-B-Filtem zu kombinieren, um die gesamten UV- 
Sirahlcn mil einer WcUenlange von 280 bis 380 nm zu absorbieren. 
35 Dieser UV-A-FilUsr isl jedoch, wenn er alltan oder in Kombinalion mil UV-B-Fillem verwendel wird, photochemisch 
nichl bcslandig gcnug, um cincn anhaltcndcn Schutz der Haut wahrcnd cincs langcrcn Sonncnbadcs zu gcwahrlcistcn, 
was wiederholte Anwendungen in cegeLmaBigen und kurzen Abstanden erfordert, wenn man einen wirksamen Schutz der 
Haul gegen die gesamten UV-Strahlen er/ielen mochte. 

Deshalb soUen gemaB EP 0514491 die nichl ausreichend photostabilen UV-A-Filter durch den Zusatz von 2-Cyaii- 
40 3,3-diphenylacrylsaureesieni stabilisiert werden, die selbst im I A^-B-Bereich als Filter dienen. 

Wcilerhin wurde gemaB EP 251 398 schon vorgeschlagen, UV-A- und UV-B-Surahlung absorbicrende Chromophorc 
durch ein Bindeglied in einem Molektil zu vereinen. Dies hat den Nachteil; daB einerseils keine freie Kombination von 
UV-A- und UV-B-Filtem in der kosmetischen Zubereitung mehr moglich isl und daB Schwicrigkeilen bei der chemi- 
schen Veiknupfung der Chromophure nur beslimiiile Koiiibinationen zulassen. 
45 Es bestand daher die Aufgabe, Lichtschutzndttel fur kosmetische und pharmazeutische Zwecke vorzuschlagen, die im 
UV-A-Bereich mit hoher Extinktion absorbieren, die photostabil sind, eine geringe Higenfarbe d. h. eine scharfe Banden- 
strukur aufwcisc und jc nach Substitucnt in Ol odcr Wasscr loslich sind. 

Diese Aufgabe wurde erfindungsgemaB gelost durch Vcrwendung von Verbindungen der Formel I 

R3^ Rl 
R4 NH 

in der die C=C Doppelbindung in der E od«- Z KonfiguraUon vorliegi die \^ablen folgende Bcdeuiung haben: 
55 Ri C00R5, COR^ CONRSR'S. CN, 0=S(-R5)=0. 0=S(-0R^)=0, R''O.P(-OR«)=0; 
R2 COOR^ C0R6 CONR-^Rfi. CN, O=S(-Rfi):r0, 0=S(-OR'^)=0. R''OP (.0R«)=0; 

R3 WasserstofF. einen gegebenenfalls substiluierten aliphatischen. cycloaliphatischen, araliphatischen oder aromatischen 
Rest mit jeweils bis zu 1 8 C-Alomen; 

R^ einen gegebenenfalls substiluierten aromatischen oder heleroaromatischen Rest mil 5 bis 12 Ringatomen; 

60 R5 bis R* unabhSngig voneinander WasserstofF, einen ofFenketugen oder verzweiglen aliphatischen, araliphatischen. cy- 
cloaliphatischen Oder gegebenenfalls substiluierten aromatischen Rest mit jeweils bis zu 18 C-Atomen, 
wobei die Variablen R^ bis R* unteneinander, jeweils zusammen mil den Kohlenstoffalomen, an die sie gebunden sind, 
gemeinsam einen 5- oder 6-Ring bilden konnen, der gegebenenfalls wcitcr anelliert scin kann, 
als UV-Filler, insbesondere UV-A-Filler, in kosinelischen und phaniiazeutischen Zubereiiungen zuin Schuiz der menscb- 

65 lichen Haul odcr menschlichcr Haare gegen Sonncostrahlcn, allein odcr zusammen mil an sich fUr kosmetische und phar- 
mazeutische Zubereiiungen bekannten, im UV-Bereich absorbierenden Verbindungen. 

Dabei sind solche Verbindungen der Formel T bevorzugt, in der R3 fiir Wa'?serstofF, Rl ftir CN. COOR^ und C0R5 und 
R2 fur CN, OOOR^ und COR^ slehen, wobei R^ und R* voneinander unabhangig offenkcttige oder veizweigtc aliphati- 

2 
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schc Oder gegebenenfalls subslituiertc, aromatische Restc mit bis zu 8 C-Atomen bedcuten. 

Besonders bevorzugi isi die Verwendung von Verbindungen der Fonnel I, in der fUr Wasserstoff. filr CTN, 
COOR^ und C0R5 und R^ fur CN, COOR^und COR^ stehen, wobci R^ und voncinander unabhangig offcnkettigc 
Oder verzweigte aliphatische oder gegebenenfalls substituierie, aromatische Resie mil bis zu 8 C-Atomen bedeuten und 
R^ fUr eincn gegebenenfalls subsiiluierten aromatischen oder hcteroaromatischcn Rest mit bis zu 10 C-Atomen im Ring, 5 
insbesondere einen substiLuierten Phenyl-, Thienyl-, Furyl-, Pyridyl-. Indolyl- oder Naphlhylenresl und besondere bevor- 
zugi fur cincn gegebenenfalls subsiituicrtcn Phenyl- oder Thicnylrcst stchl. 

Als Subslituenten koinmen sowohl lipophile als auch hydrophile Substituenten mit z. B. bis zu 20 C-Alomcn in Be- 
trachL Lipophile d. h. die Ollftslichkeit der Verbindungen der Forme! T veratarkende Reste sind 7, B. aliphatische oder cy- 
cloaiiphatische Reste insbesondere Alkylreste mit 1 bis 18 C-Atomen, Alkoxy-, Mono- und Dialkylamino-, Alkoxycar- 10 
bonyl-, Mono- und Dialkylaminocarbonyl-, Mono- und DialkylaminosuLfonylreste, femer (!yan-, Nitro-. Brom-, (^lor-, 
lod- oder Fluorsubstitucnten. 

Hydrophile d. h. die Wasserldslichkeit der Verbindungen der Fonnel I ermoglichende Reste sind z. B. Carboxy- und 
Sulfoxyrestc und insbesondere deren Salze mit beliebigen physiologisch vertragUchen Kationen, wic die Alkalisalze 
oder wie die TiialkylaiiuiioniuiiisaliH;, wie TVi-ChydroxyalkylVauunoniuinsalze oder die 2-Melhylpropan-l-ol-2-amiiio- 15 
niumsalzc. Fcracr kommcn Alkylammoniumrcstc mit bcUcbigcn physiologisch vcrtraglichcn Anioncn in Bciracht. 

Als Alkoxyreste konuiien solche mit 1 bis 12 C-Atomen, vorzugsweise mil 1 bis 8 C-Atomen in BetrachL 

Beispielsweise sind zu nennen: 
methoxy. 

n-propoxy- 2» 

n-butoxy- 

2-melhylpropoxy- 

1 , l-dimelhylpropoxy- 

hexoxy- 

heptoxy- 25 

2- ethylhexoxy- 
isopropoxy- 
1-methylpropoxy- 
n-pentoxy- 

3- melhylbuloxy- 30 
2,2-dimethylpropoxy- 

1 -methyl- 1 -cthylpropoxy- 
octoxy-. 

- Als Mono- oder Dialkylaminoresie konomen z. B. solchc in Betracht, die Alkylreste mit 1 bis 8 C-Alomen enthallen, 
wie Methyl-, n-Propyl-, n-Butyl-, 2-Melhylpropyl-. 1,1-Diinelhylpropyl-, Hexyl-, Heptyl-, 2-Elhylhexyl-, Isopropyl-, 1- 35 
Mcthylpropyl-, n-Pcntyl-, 3-Mcihylbutyl-. 2,2-Dimcthylpropyl-, 1-Mcthyl-l-cthylpropyl- und Octyl in Betracht. Dicsc 
Reste sind gleichermaiien in den Mono- und Dialkylaminocarbonyl- und Sulfonylresten enthallen. 

Alkoxycarbonylreste sind z. B. Hster, die die ohen genannten Alkoxyreste oder Reste von hftheren Alkoholen z. B. mit 
bis zu 20 C-Atomen, wie iso-Cis-Alkohol, enthallen. 

Die Erfindung betrifft auch die neuen Verbindungen der Fonnel n 40 

R4 NH CO C CH3 H 

in der die C=C Doppclbindung in der E oder Z Konfiguraiion vorlicgt und in der R* cincn Phcnylrcst bcdcutci, dor gege- 
benenfalls durch einen oder mchrere Alkyl-, Alkoxy-, Alkylaminocarbonyl-, AlkoxycarbonyK mit jeweils bis zu 20 C- 
Atomen oder Cyan- oder Carhoxyreste oder durch wasserlftslich machende Reste ausgewghlt aus der Gruppe bestjehend 
aus Carboxylat-, Sulfonat- oder Alkylammoniumresten substituiert ist. Solche Reste sind z. B. Alkalicaiboxylat oder 50 
('arbonyloxy-tTi-(hydroxyethyl)ammomum- oderSulfonyloxy-tri-(hydroxyethyl)ammoniumresle. 
Weilerhin betrifft die Erfindung die neuen Verbindungen der Fonnel lU, 

H <^ ^COCHa 
R4 NH 

in der die C=C Doppelhindung in der F oder Z Konfiguraiion vorliegt und in der R^ einen Phenylrest bedeutet, der gege- 
benenfalls durch einen oder mehrere Alkoxyreste mil bis zu 20 C-Atomen oder Alkoxycarbonylreste mit 4 bis zu 20 C- 
Alomen, sowie durch wasserlOslich machende Substituenten, ausgewiihll aus der Cruppe bestehend aus C^boxylat-, 60 
Sulfonat- Oder Alkylammoniumresten, substituiert ist und R^ eine offenkettige, verzweigte oder cycliscbe Alkyl-, Al- 
koxy- Oder Alkoxy alkylgruppe mit jeweils bis zu 18 C-Atomen oder eine Aryloxygruppe bedeutel, 

Beispielhaft sind in der folgenden Tabelle 1 die bevorzugten erfindungsgemaBen \%ibindungen der Formel HI gc- 
nannL 

6S 



45 



3 



« 
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Tabelle 1 




X 


r5 


n 


Position 


C3H70CO 


CH3 


1 


para 


C3H70CO 


CH3 


1 


meta 


C3H70CO 


CH3 


1 


ortho 


C3H70CO 


CH3 


2 


ortho/para 


C4H90CO 


CH3 


1 


para 


C4H90CO 


CH3 


1 


meta 


C4HgOCO 


CH3 


1 


ortho 


C4H90CO 


CH3 


2 


ortho/para 


C5H110CO 


CH3 


1 


para 


C5H110CO 


CH3 


1 


meta 


C5H110CO 


CH3 


1 


ortho 


CsHiiOCO 


CH3 


2 


ortho/para 


CeHiaOCO 


CH3 


1 


para 


C6Hi3Cx:o 


CH3 


1 


meta 


C6H130CO 


CH3 


1 


ortho 


C6H130CO 


CH3 


2 


ortho/para 


C8H170CO 


CH3 


1 


para 


C8H170CO 


CH3 


1 


meta 


C8H170CO 


CH3 


1 


ortho 


C8Hi7CX:0 


CH3 


2 


ortho/para 


C12H250CO 


CH3 


1 


para 



45 



50 



55 



60 



65 



4 
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V 

A 




n 


Position 


Ci ^H'jqOCO 

"X 3 www 




1 

X 




Ci •5H-)*:0C0 


CH3 




orttio 




^^113 


9 


Ox uuO/ pax 0. 


Ci iH-jtOCO 


CH3 






Ci iHo-jOCO 

XO • /www 


CH3 


1 


rnstsi 


Ci 1H970CO 

wi J**-^ / www 




1 
X 


vJx 


Ci -iHo^OCO 

^XJ Z /^^w 


WX13 


Ct 


Ox CnO/ pax 0. 


WX4 S www 


^113 


X 


pa.ra 


wx 4 **2 J ^'V^ w 


v.*n3 


X 




wj^ 4 S ww w 




X 


ortho 




PU 


0 
d, 


ortho/para 


P- -U. . APn 
^15*13 lUU-U 


CH3 


1 


para 




CH3 


1 


meta 


Cl5ti3lOCO 


CH3 


1 


ortho 




CH3 


2 


ortho/para 




CH3 


1 


para 




CH3 


1 


meta 


^16"33vLU 


CH3 


1 


ortho 


^16'*33*-'^*-' 


/-'TT 

C-n3 


z 


ortho/para 


^17"35^^U 


CH3 


1 


para 


W7"35*-'^U 


CH3 


1 


meta 


Ci7rl35UL.U 


CH3 


1 


ortho 


Ci7H350CO 


CH3 


2 


ortho/para 


C18H37OCO 


CH3 


1 


para 


^1 TV ^^^^^^ 

C18H37OCO 


CH3 


1 


meta 


CaaH370CO 


CH3 


1 


ortho 


C18H370CO 


CH3 


2 


ortho/para 


C3H7OC0 


C2HS 


1 


para 


C3H70CO 


C2H5 


X 


meta 


C3H70CO 


C2HS 


1 


ortho 


tT_ r\r^r^ 


C2H5 


2 


ortho/para 


/-^ . TT_ r\r^r\ 


C2H5 


1 


para 


1^4119 ULrfU 


C2H5 


1 


meta 


^ TT_ /*ir^r\ 


C2H5 


1 


ortho 


^4n9UwU 


/"I TT 

C2H5 


z 


ortho/para 




C2H5 


1 


para 




U2H5 


X 


meta 




C2H5 


1 

1 


ortho 


Ps^w* 4 npo 


r* IT 
C2H5 




ortho/para 


p-tj--nrn 

^5ni3^^^ 


^2^5 


J. 


para 


p*-H", -.npo 
v-.6ni3V./wvj 


TT_ 
C2H5 


X 


meta 


p.a- -npn 


C2H5 


X 


ortho 


p*-H* ->npn 






ortho/para 


PoH^nOcn 

wgLai7 wwi.^ 




1 

X 


para 


C8H17OCO 


C2H5 


1 




C8H170CO 


C2H5 


1 


ortho 


C8H17OCO 


C2H5 


2 


ortho/para 


C12H25OCO 


C2H5 


1 


para 


C12H25OCO 


C2H5 


1 


meta 


C12H25OCO 1 C2H5 


1 


ortho 
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X 


R5 


n 


Position 


C12H250CO 


C2H5 


2 


ortho/para 


C13H270CO 


C2H5 


1 


para 


C13H270CO 


C2H5 


1 


meta 


C13H270CO 


C2H5 


1 


ortho 


C13H270CO 


C2H5 


2 


ortho/para 


C14H290CO 


C2H5 


1 


para 


C14H290CO 


C2H5 


1 


meta 


C14H290CO 


C2H5 


1 


ortho 


C14H290CO 


C2H5 


2 


ortho/para 


C15H310CO 


C2H5 


1 


para 


C15H310CO 


C2HS 


1 


meta 


C15H310CO 


C2H5 


1 


ortho 


C15H310CO 


C2H5 


2 


ortho/para 


C16H330CO 


C2H5 


1 


para 


C16H330CO 


C2H5 


1 


meta 


C16H330CO 


C2H5 


1 


ortho 


C16H330CO 


C2H5 


2 


ortho/para 


C17H350CO 


C2H5 


1 


para 


C17H350CO 


C2H5 


1 


meta 


C17H350CO 


C2H5 


1 


ortho 


Ci7H35C)CO 


C2H5 


2 


ortho/para 


C18H37OCO 


C2H5 


1 


para 


C18H37OCO 


C2H5 


1 


meta 


C18H37OCO 


C2H5 


1 


ortho 


C18H37OCO 


C2H5 


2 


ortho/para 


C3H7OCO 


C3H7 


1 


para 


C3H7OCO 


C3H7 


1 


meta 


C3H7OCO 


C3H7 


1 


ortho 


C3H7OCO 


C3H7 


2 


ortho/para 


C4H9OCO 


C3H7 


1 


para 


C4H9OCO 


C3H7 


1 


meta 


C4H90CO 


C3H7 


1 


ortho 


C4H90CO 


C3H7 


2 


ortho/para 


C5H11OCO 


C3H7 


1 


para 


C5H11OCO 


C3H7 


1 


meta 


C5H11OCO 


C3H7 


1 


ortho 


C5H11OCO 


C3H7 


2 


ortho/para 


C6H13OCO 


C3H7 


1 


para 


C6H13OCO 


C3H7 


1 


meta 


C6H13OCO 


C3H7 


1 


ortho " 


C6H13OCO 


C3H7 


2 


ortho/para 


C8H17OCO 


C3H7 


1 


para 


C8H17OCO 


C3H7 


1 


meta 


C8H17OCO 


C3H7 


1 


ortho 


C8H17OCO 


C3H7 


2 


ortho/para 


C12H25OCO 


C3H7 


1 


para 


C12H25OCO 


C3H7 


1 


meta 


C12H25OCO 


C3H7 


1 


ortho 


C12H25OCO 


C3H7 


2 


ortho/para 


C13H27OCO 


C3H7 


1 


para 
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X 




n 


Position 


C13H270CO 


C3H7 


1 


meta 


C13H270CO 


C3H7 


1 


ortho 


C13H270CO 


C3H7 


2 


ortho/para 


C14H290CO 


C3H7 


1 


para 


C14H290CO 


C3H7 


1 


meta 


C14H290CO 


C3H7 


1 


ortho 


C14H290CO 


C3H7 


2 


ortho/para 


CisHbiOCO 


C3H7 


1 


para 


C15H310CO 


C3H7 


1 


meta 


C15H310CO 


C3H7 


1 


ortho 


C15H310CO 


C3H7 


2 


ortho/para 


C16H330CO 


C3H7 


1 


para 


C16H330CO 


C3H7 


1 


meta 


C16H330CO 


C3H7 


1 


ortho 


C16H330CO 


C3H7 


2 


ortho/para 


C17H350CO 


C3H7 


1 


para 


C17H35OCO 


C3H7 


1 


meta 


C17H35OCO 


C3H7 


1 


ortho 


C17H35OCO 


C3H7 


2 


ortho/para 


C18H37OCO 


C3H7 


1 


para 


C18H37OCO 


C3H7 


1 


meta 


C18H37OCO 


C3H7 . 


1 


ortho 


C18H37OCO 


C3H7 


2 


ortho/para 


C3H7OCO 


C4H9 


1 


para 


C3H7OCO 


C4H9 


1 


meta 


C3H7OCO 


C4H9 


1 


ortho 


C3H7OCO 


C4H9 


2 


ortho/para 


C4H9OCO 


C4H9 


1 


para 


C4H9OCO 


C4H9 


1 


meta 


C4H9OCO 


C4H9 


1 


ortho 


C4H9OCO 


C4H9 


2 


ortho/para 


C5H11OCO 


C4H9 


1 


para 


C5H11OCO 


C4H9 


1 


meta 


C5H11OCO 


C4H9 


1 


ortho 


C5H11OCO 


C4H9 


2 


ortho/para 


C6H13OCO 


C4H9 


1 


para 


CfiHisOCO 


C4H9 


1 . 


meta 


CeHnOCO 


C4H9 


1 


ortho 


CeHisOCO 


C4H9 


2 


ortho/para 


C8H17OCO 


C4H9 


1 


para 


C8H17OCO 


C4H9 


1 


meta 


CeHi70C0 


C4H9 


1 


ortho 


C8H17OCO 


C4H9 


2 


ortho/para 


C12H25OCO 


C4H9 


1 


para 


C12H25OCO 


C4H9 


1 


meta 


C12H25OCO 


C4H9 


1 


ortho 


C12H25OCO 


C4H9 


2 


ortho/para 


C13H27OCO 


C4H9 


1 


para 


C13H27OCO 


C4H9 


1 


meta 


C13H27OCO 


C4H9 


1 


ortho 



DE 197 12 033 A 1 



I Position 



rCi3H270CO 



C4H9 



lortho/para 



IC14H29OCO 



C4H9 



para 



|CuH2~90CO: 



IC14H29OCO 



C4H9 



Im eta - 
lortho 



10 



I C14H29OCO 



C4H9 



lortho/para 



IC15H31OCO 



IC15H31OCO 



C4H9 



para 



C4H9 



meta 



IC15H31OCO 



C4H9 



I ortho 

ortho/para 



IS IC15H31OCO 



|Ci6H330CO_ 



C4H9 



C4H9 



para 



IC16H33QCO 



|Ci6H330CO 



C4H9 



rmeta 



C4H9 



I ortho 



20 



IC16H33OCO 



IC17H35OCO 



[C17H35QCO 



C4H9 



I ortho/para 



C4H9 



I para 



C4H9 



meta 



[C17H35OCO 



C4H9 



[ortho 
I ortho/para 



25 IC17H35OCO 



|Cl8K37^ 



IC18H37OCO 



C4H9 



mara 



C4H9 



Imeta 



IC18H37OCO 



30 [Cl8H370CO 

|C3H7050 



C4H9 



I ortho 



C4H9 



I ortho/para 



C5H11 



para 



IC3H7OCO 



C5H1X 



I meta 
ortho 



IC3H7OCO 

35 C3H7OCO 



IC4H9OCO 



C5H11 



CsHu 



ortho/para 



CsHu 



para 



[€469000 



C5H11 



I meta 
ortho 



IC4H9OCO 



^ IC4H9OCO 



ICsHiiOCO 
C5H11OCO 



iCsHiiOCO 



^5 IC5H11OCO 



C5H11 



C5H11 



I ortho/para 



para 



C5H11 



C5H11 



1 



meta 



I ortho 



C5H11 



lortho/para 



50 



55 



60 



65 



ICeHisOCO 



IC6H13OCO 



I CeHisOCO 



IC6H13OCO 



C5H11 



para 



C5H11 



C5H11 



I meta 
ortho 



CsHii 



I ortho/para 



iCsHnOCO 



[CbHitOCO 



IC8H17OCO 



I C8H17OCO 



rCi2H250CO 



CsHu 



para 



C5H11 



C5H11 



C5H11 



Im eta 
I ortho 



I ortho/para 



C5H11 



para 



IC12H25OCO 



IC12H25OCO 



IC12H25OCO 



C5H11 



C5H11 



I meta 
ortho 



C5H11 



ortho /para 



I C13H27QCO 

Ci3H270CO' 

C13H270CO' 
C13H270CO 
IC14H290CQ'" 



CsHii 

C5H11 
C5H11 
C5H11 



I para 
Imeta 
I ortho 

lortho/p^a" 
I para 



8 



DE 197 12 033 A 1 



X 




n 


Position 


C14H290CO 


C5H11 


1 


meta 


C14H290CO 


C5H11 


1 


ortho 


C14H290CO 


C5H11 


2 


ortho/para 


C15H31OCO 


CbHu 


1 


para 


CisHtiOCO 


C5H11 


1 


meta 


CisHaiOCO 


C5H11 


1 


ortho 


C15H31OCO 


C5H11 


2 


ortho/para 


C16H33OCO 


C5H11 


1 


para 


C16H330CO 


C5H11 


1 


meta 


C16H330CO 


C5H11 


1 


ortho 


CieHgiOCO 


C5H11 


2 


ortho/para 




C5H11 


1 


para 


Vi*! / J 5 Www 


C5H11 


1 


meta 


\mr^^ 5WWW 


C5H11 


1 


ortho 




C5H11 


2 


ortho/para 


CioH-a-rOCO 

gil J 7 www 


C5H11 


1 


para 


w^ g ** J y www 


C5H11 


1 


meta 


^ig*i37www 


CsHu 


1 


ortho 


w^ g ^1^7 www 


CsHu 


2 


ortho/para 


C-jHtOCO 

w 3 "V w^ w 


C6H13 


1 


para 


wj **v www 


CeHis 


1 


meta 


^^3117 w^w 




1 


ortho 


W3X17WWW 




2 


ortho/para 






1 


para 




W^t^iJ 


1 


meta 






1 


ortho 


C4rl9UwU 




2 


ortho/para 


C5HIIUUU 




1 


para 




w6"13 


1 


meta 




CfiHl 1 
wo**x J 


1 


ortho 


L-Stlllwww 


CfiHi? 


2 


ortho/para 




**o**x J ■ - 


1 


para 


wg HI 3 www 


wO"± J 


1 


meta 


CcHi -»OC0 




1 


ortho 


C^Hi 1OCO 

wg 3 www 


CeHis 


2 


ortho/para 


Co Hi tOCO 

^ g "1 Y www 


CeHis 


.1 


para 


CqHi iOCO 


CeHis 


1 


meta 


CqHi -tOCO 


C6H13 


1 


ortho 


CqHi -tOCO 


CeHis 


2 


ortho/para 


Ci-jH-jciOCO 


CeHia 


1 


para 


CioHo^OCO 


C6H13 


1 


meta 


C19H25OCO 


CeHis 


1 


ortho 


C13H25OCO 


CeHis 


2 


ortho/para 


C13H27OCO 


C6H13 


1 


para 


C13H27OCO 


C6H13 


1 


meta 


C13H27OCO 


C6H13 


1 


ortho 


C13H27OCO 


CeHn 


2 


ortho/para 


C14H29OCO 


C6H13 


1 


para 


C14H29OCO 


CeHia 


1 


meta 


C14H29OCO 


C6H13 


1 


ortho 



DE 197-12 033"aT 





X 




n 


Position 


5 


C14H290CO 


C6H13 


2 


ortuo/para 




C15H310CO 


C6H13 


1 


para 




C15H310CO 


CeHn 


1 


mBta 




C15H310CO 


CeHn 


1 


orcno 


10 


C15H310CO 




2 


orcno/paxa 




C16H330CO 


C6Hl3 


1 


para 




C16H330CO 




1 


tneta 




C16H330CO 


C6H13 


1 


ortho 


15 


C16H330CO 


CeHn 


2 


ortuo/para 




C17H350CO 


CeHn 


1 


para 




C17H350CO 




1 


meta 




C17H350CO 


C6H13 


1 


ortho 


21) 


C17H350CO 


CsHu 


2 


ortho/para 




C18H370CO 


C6H13 


1 


para 




C18H370CO 


C6H13 


1 


meta 




C18H370CO 


C6H13 


1 


ortho 


25 


C18H370CO 


CeHn 


2 


ortuO/para 




C3H70CO 


CH3O 


1 


para 




C3H7OCO 


CH3O 


1 


meta 




C3H7OCO 


CH3O 


1 


ortho 


30 


C3H7OCO 


CH3O 


2 


ortho/para 




C4H9OCO 


CH3O 


1 


para 




C4H9OCO 


CH3O 


1 


meta 




C4H9OCO 


CH3O 


1 


ortho 


35 


C4H9OCO 


CHsO 


2 


ortho/para 




C5H11OCO 


CH3O 


1 


para 




C5H11OCO 


CHsO 


1 


meta 




C5H11OCO 


CH30 


1 


ortho 


40 


C5H11OCO 


CH30 


2 


ortho/para 




C6H13OCO 


CHsO 


1 


para 




C6H13OCO 


CH3O 


1 


meta 




C6H13OCO 


CH3O 


1 


ortho 


45 


CeHxsOCO 


CH3O 


2 


ortho/para 




C8H17OCO 


CH3O 


1 


para 




C8H17OCO 


CH3O 


1 


meta 




CeHi70C0 


CH3O 


1 


ortho 


50 


C8H17OCO 


CH3O' 


2 


ortho/para 




C12H25OCO 


CH3O 


1 


para 




C12H25OCO 


CH3O 


1 


meta 




C12H25OCO 


CH3O 


1 


ortho 


55 


C12H2SOCO 


CH3O 


2 


ortho/para 




C13H27OCO 


CH3O 


1 


para 




C13H27OCO 


CH3O 


1 


meta 




C13H27OCO 


CH3O 


1 


ortho 




C13H27OCO 


CH3O 


2 


ortho/para 




C14H290CO 


CH3O 


1 


para 




Cl4H290CO 


CH3O 


1 


meta 




C14H290CO 


Un3U 






65 


C14H290CO 


CH3O 


2 


ortho/para 




C15H310CO 


CH3O 


1 


para 



i-hff»-iM'P'«I^IK-i^iHiiF:«if'h>.*fi^TS:-^ 
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DE 197 12 033 A 1 



X 




n 


Position 


C15H310CO 


CH30 


1 


meta 


C15H310CO 


CHsO 


1 


ortho 


C15H310CO 


CH3O 


2 


ortho/para 


CifiH330CO 


CHsO 


1 


para 


CifiH330CO 


CH3O 


1 


meta 


C16H33OCO 


CH3O 


1 


ortho 


C16H33OCO 


CH3O 


2 


ortho/para 


Ct7H3 50CO 


CH3O 


1 


para 


C17H35OCO 


CH3O 


1 


meta 


C17H35OCO 


CHsO 


1 


ortho 


C17H35OCO 


CHsO 


2 


ortho/para 


CiaH370CO 


CH3O 


1 


para 


C1BH37OCO 


CH3O 


1 


meta 


C1BH37OCO 


CH3O 


1 


ortho 


C18H37OCO 


CH3O 


2 


ortho/para 


C3H7OCO 


C2H5O 


1 


para 


C3H7OCO 


C2H5O 


1 


meta 


C3H7OCO 


C2H5O 


1 


ortho 


C3H7OCO 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C4H9OCO 


C2H5O 


1 


para 


C4H9OCO 


C2H5O 


1 


meta 


C4H9OCO 


C2H5O 


1 


ortho 


C4H9OCO 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C5H11OCO 


C2H5O 


1 


para 


CsHiiCXO 


C2H5O 


1 


meta 


C5H11OCO 


C2H5O 


1 


ortho 


C5H11OCO 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C6H13OCO 


C2H5O 


1 


para 


C6H13OCO 


C2H5O 


1 


meta 


C6H13OCO 


C2H5O 


1 


ortho 


C6H13OCO 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C8H17OCO 


_ C2H5O 


1 


para 


CBH17OCO 


C2H5O 


1 


meta 


CBH17OCO . 


C2H5O 


1 


ortho 


CBH17OCO 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C12H25OCO 


C2H5O 


1 


para 


C12H25OCO 


C2H5O 


1 


meta 


C12H25OCO 


C2H5O 


1 


ortho 


C12H25OCO 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C13H27OCO 


C2H5O 


1 


para - 


C13H270CO 


C2H5O 


1 


meta 


C13H27OCO 


C2H5O 


1 


ortho 


C13H27OCO 


C2HSO 


2 


ortho/para 


C14H29OCO 


C2H5O 


1 


para 


Ci4H29Cx;o 


C2H5O 


n 

X 


meta 


C14H290CO 


C2HSO 


1 


ortho 


C14H290CO 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C15H310CO 


C2H5O 


1 


para 


C15H310CO 


C2H5O 


1 


meta 


C15H310CO 


C2H5O 


1 


ortho 



11 



DE 197 12 033 A 1 





X 




n 


Position 


5 


C15H31OCO 


C2H5O 


2 


ortho/para 




C16H33OCO 


C2H5O 


1 


para 




C16H33GCO- - 


C2H5O ^ 




meta - - 




C16H33OCO 


C2H5O 


1 


or the 


to 


C16H33OCO 


C2H5O 




ortho/para 




C17H35OCO 


C2H-50 


1 


para 




C17H35OCO 


C2H5O 




meta 




C17H35OCO 


C2H5O 


1 


ortho 


15 


C17H35OCO 


C2H5O 




ortho/para 




C1BH37OCO 


C2H5O 


1 


para 




C18H37OCO 


C2H5O 


1 


meta 




C1BH37OCO 


C2H5O 


1 


ortho 


21) 


C18H37OCO 


C2H5O 




ortho/para 




C3H7OCO 


C3H7O 


1 


para 




C3H7OCO 


C3H7O 


1 


meta 




C3H7OCO 


C3H7O 


1 


ortho 


25 


C3H70CO 


C3H7O 




ortho/para 




* ' - 


C3H70 


1 


para 




C4H9OCO 


C3H7O 


1 


meta 




C4H9OCO 


C3H7O 


1 


ortho 


30 


C4H9OCO 


C3H7O 




ortho/para 




C5H11OCO 


C3H7O 


1 


para 




C5H11OCO 


C3H7O 


1 


meta 




CsHiiCXZO 


C3H7O 


1 


ortho 


35 


C5H11OCO 


C3H7O 




ortho/para 




C6H13OCO 


C3H7O 


1 


para 




C6H13OCO 


C3H7O 


1 


meta 




C6H13OCO 


C3H7O 


1 


ortho 


40 


C6H13OCO 


C3H7O 




ortho/para 




G8H170GO 


C3H7O 


1 - 


para 




C8H17OCO 


C3H7O 


1 


meta 




C8H17OCO 


C3H7O 


1 


ortho 


45 


C8H17OCO 


C3H7O 




ortho/para 




C12H25OCO 


C3H7O 


1 


para 




C12H25OCO 


C3H70 


1 


meta 




C12H25OCO 


C3H70 


1 


ortho 


50 


C12H25OCO 


C3H70 




ortho/para 




C13H270CO 


C3H70 


1 


para 




C13H270CO 


C3H70 


1 


meta 




C13H270CO 


C3H70 


1 


ortho 


55 


C13H270CO 


C3H70 




ortho/para 




C14H29OCO 


C3H70 


1 


para 




C14H29OCO 


C3H70 


1 


meta 


60 


Ci4H29C)C0 


C3H70 


1 


ortho 


C14H290CO 


C3H70 




ortho/para 




C15H310CO 


C3H70 


1 


para 




CisHaiOCO 


C3H70 


1 


meta 


65 


C15H310CO 


C3H70 




ortho 


C15H310CO 


C3H70 


2 


ortho/para 




C16H330CO 


C3H70 


1 


para 



12 



DE 197 12 033 A 1 



X 


R5 


n 


Position 


CX6H330CO 


C3H70 


1 


meta 


CieHaaOCO 


C3H70 


1 


or the 


C16H33OCO 


C3H70 


2 


ortho/para 


C17H3SOCO 


C3H70 


1 


para 


C17H35OCO 


C3H70 


1 


meta 


C17H35OCO 


C3H70 


1 


ortho 


C17H35OCO 


C3H70 


2 


ortho/para 


C18H37OCO 


C3H70 


1 


para 


C18H37OCO 


C3H70 


1 


meta 


C18H37OCO 


C3H70 


1 


ortho 


Ca8H370CO 


C3H70 


2 


ortho/para 


C3H7OCO 


C4H90 


1 


para 


C3H7OCO 


C4H90 


1 


meta 


C3H7OCO 


C4H90 


1 


ortho 


C3H70CO 


C4H90 


2 


ortho/para 


C4H9OCO 


C4H90 


1 


para 


C4H9OCO 


C4H9O 


1 


meta 


C4H9OCO 


C4H9O 


1 


ortho 


C4H9OCO 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C5H11OCO 


C4H9O 


1 


para 


C5H11OCO 


C4H9O 


1 


meta 


C5H11OCO 


C4H9O . 


1 


ortho 


C5H11OCO 


C4H9O 


2 


ortho/para 


CeHiaOCO 


C4H9O 


1 


para 


C6H13OCO 


C4H90 


1 


meta 


C6H13OCO 


C4H9O 


1 


ortho 


C6H13OCO 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C8H17OCO 


C4H9O 


1 


para 


C8H17OCO 


C4H90 


1 


meta 


C8H17OCO 


C4H90 


1 


ortho 


C8H17OCO 


C4H90 


2 


ortho/para 


C12H25OCO 


C4H90 


1 


para 


C12H25OCO 


C4H90 


1 


meta 


C12H2SOCO 


C4H90 


1 


ortho 


C12H25OCO 


C4H90 


2 


ortho/para 


C13H27OCO 


C4H90 


1 


para 


C13H27OCO 


C4H90 


1 


meta 


C13H27OCO 


C4H90 


1 


ortho 


'C13H27OCO 


.. .-C4H90 


2 


ortho/para 


C14H29OCO 


C4H90 


1 


para 


C14H29OCO 


C4H90 


1 


meta 


C14H29OCO 


C4H90 


1 


ortho 


C14H29OCO 


C4H90 


2 


ortho/para 




C4H90 


1 


para 


C15H31OCO 


C4H90 


1 


meta 


C15H31OCO 


C4H90 


1 


ortho 


C15H31OCO 


C4H90 


2 


ortho/para 


Ci6H33CX:0 


C4H90 


1 


para 


C16H330CO 


C4H90 


1 


meta 


C16H330CO 


C4H90 


1 


ortho 



13 



DE 197 12 033 A 1 



X 




n } 


Position 1 


C16H330CO 


C4H9O 


2 < 


3rtho/para 


C17H350CO 


C4H9O 


1 ] 


para 


Ci7H350CO 


C4H9O 


1 1 


neta 1 


C17H350CO 


C4H9O 


1 i 


ortho j 


C17H350CO 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C18H370CO 


C4H9O 


1 


para 1 


C18H370CO 


C4H9O 


1 


meta 1 


C18H370CO 


C4H9O 


1 


ortho 


C18H370CO 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C3H70CO 


C5H11O 


1 


para 


C3H70CO 


CsHiiO 


1 


meta 


C3H7OC0 


C5H11O 


1 


ortho 


C3H70CO 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C4H90CO 


C5H11O 


1 


para 


C4H90CO 


CsHuO 


1 


meta 1 


C4H90CO 


. C5H11O 


1 


ortho 


C4H9Cx:o 


CsHiiO 


2 


ortho/para 






1 


para 1 


CsHnOCO 


CsHiiO 


1 ■ 


meta 1 


C5H11OCO 


C5H11O 


1 


ortho 1 


CsHiiOCO 


C5H11O 


2 


ortho/para 


CfiHiaOCO 


C5H11O 


1 


para 1 


C6H130CO 


C5H11O 


1 


meta 1 


CfiHi lOCO 


C5H11O 


1 


ortho 


CcHi -aOCO 


CsHuO 


2 


ortho/para 


CflHi lOCO 


C5H110 


1 


para 1 


CqHi ^oco 


C5H110 


1 


meta 


CflHi lOCO 


C5H110 


1 


ortho 1 


CflHnOCO 


C5H110 


2 


ortho/para 


Ci^HoqOCO 


C5H110 


1 


para 


Ci -jHt^CXIO 


C5H110 


1 


meta 1 


Ci oH^sCXIO 


C5H110 


1 


ortho 


C12H25OCO 


C5H110 


2 


ortho/para 


C13H27OCO 


C5H110 


1 


para 


C13H27OCO 


C5H110 


1 


meta ' 


C13H270CO 


C5H110 


1 


ortho 


C1-3H270CO 


C5H110 


2 


ortho/para 


CidHogOCO 


C5H110 


1 


para 


CidHsgOCO 


C5H110 


1 


meta 


C14H29OCO 


C5H110 


1 


ortho 


C14H29OCO 


C5H110 


2 


ortho/para 


C15H31OCO 


C5H110 


1 


para 


C15H31OCO 


CsHuO 


1 


meta 


C15H31OCO 


C5H11O 


1 


ortho 


C15H31OCO 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C16H33OCO 


C5H11O 


1 


para 


C16H33OCO 


CsHiiO 


1 


meta 


C16H33OCO 


C5H11O 


1 


ortho 


C16H33OCO 


CsHiiO 


2 


ortho/para 


C17H35OCO 


C5H11O 


1 


para 



14 



DE 197 12 033 A 1 



X 




n 


Position 


C17H350CO 


C5H11O 


1 


meta 


C17H350CO 


C5H11O 


1 


ortho 


C17H350CO 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C18H370CO 


C5H11O 


1 


para 


C18H370CO 


C5H11O 


1 


meta 


C18H370CO 


C5H11O 


1 


ortho 


C18H370CO 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C3H7OCO 


C6H13O 


1 


para 


C3H7OCO 


C6H13O 


1 


meta 


C3H7OCO 


C6H13O 


1 


ortho 


C3H7OCO 


CgHisO 


2 


ortho/para 


C4H9OCO 


C6H13O 


1 


para 


C4H9OCO 


C6H13O 


1 


meta 


C4H9OCO 


C6H13O 


1 


ortho 


C4H9OCO 


C6H13O 


2 


ortho/para 


C5H11OCO 


C6H13O 


1 


para 


C5H11OCO 




1 


meta 


C5H11OCO 


C6H13O 


1 


ortho 


C5H11OCO 


C6H13O 


2 


ortho/para 


C6H13OCO 


C6H13O 


1 


para 


C6H13OCO 


C6H13O 


1 


meta 


C6H13OCO 


C6H13O 


1 


ortho 


C6H13OCO 


C6H13O 


2 


ortho/para 


CbHi70C0 


C6H13O 


1 


para 


C8H17OC0 


C6H13O 


1 


meta 


CBH170CO 


C6H13O 


1 


ortho 


CaHi70C0 


C6H13O 


2 


ortho/para 


C12H25OCO 


C6H13O 


1 


para 


Ci^HosOCO 


C6H13O 


1. 


meta 


C12H250CO 


C6H13O 


1 


ortho 


C12H250CO 


C6H13O 


2 


ortho/para 


C13H270CO 


C6H13O 


1 


para 


C13H270CO 


C6H13O 


1 


meta 


C13H270CO 


C6H13O 


1 


ortho 


C13H270CO 


C6H13O 


2 


ortho/para 


C14H290CO 


C6H13O 


1 


paxa 


C14H290CO 


C6H13O 


1 


meta 


C14H290CO 


C6H13O 


1 


ortho 


' C14H290CO 


C6H13O 


2 


ortho/para 


C15H310CO 


C6H13O 


1 


para 


C15H310CO 


C6H13O 


1 . 


meta 


C15H310CO 


C6H13O 


1 


ortho 


C15H310CO 


C6H13O 


2 


ortho/para 


C16H330CO 


C6H13O 


1 


para 


C16H330CO 


C6H13O 


1 


meta 


C16H330CO 


C6H13O 


1 


ortho 


C16H330CO 


C6H13O 


2 


ortho/para 


C17H350CO 


C6H13O 


1 


para 


C17H350CO 


C6H13O 


1 


meta 


C17H350CO 




1 


ortho 



15 



DE 197 12 033 A 1 



X 




n 


Position 


C17H350CO 


C6H130 


2 


ortho/para 


C18H370CO 


C6H130 


1 


para 


C18H370CO 


C6H130 


1 _ . . 


meta 


C18H370CO 


C6H130 


1 


ortho 


C18H370CO 


CeHisO 


2 


ortho/para 


C3H70CO 


C7H150 


1 


para 


C3H70CO 


C7H150 


1 


meta 


C3H70CO 


C7H150 


1 


ortho 


C3H70CO 


C7H150 


2 


ortho/para 


C4H9OCO 


C7H150 


1 


para 


C4H9OCO 


C7H150 


1 


meta 


C4H9OCO 


C7H150 


1 


ortho 


C4H9OCO 


C7H150 


2 


ortho/para 


CsHiiOCO 


C7H150 


1 


para 


C5HX1OCO 


C7H150 


1 


meta 


C5H11OCO 


C7H150 


1 


ortho 


C5H11OCO 


C7H150 


2 


ortho/para 


C5H13OCO 


C7H150 


1 


para 


CgHnOCO 


C7H150 


1 


meta 


CeHisOCO 


C7H150 


1 


ortho 


C6H13OC0 


C7H150 


2 


ortho/para 


C8H170CO 


C7H150 


1 


para 


CBH170CO 


C7H150 


1 


meta 


CsHnOCO 


C7H150 


1 


ortho 


C8H170CO 


C7H150 


2 


ortho/para 


C12H250CO 


C7H150 


1 


para 


C12H250CO 


C7H150 


1 


meta 


C12H250CO 


C7H1SO 


1 


ortho 


C12H250CO 


C7H150 


2 


ortho/para 


C13H270GO 


C7H150 


, 1 


para 


C13H270CO 


C7H150 


1 


meta 


C13H270CO 


C7H150 


1 


ortho 


C13H270CO 


C7H1SO 


2 


ortho/para 


Ca4H290CO 


C7H1SO 


1 


para 


C14H290CO 


C7H1SO 


1 


meta 


C14H290CO 


C7H150 


1 


ortho 


C14H290CO 


C7H150 


2 


ortho/para 


C15H310CO 


C7H150 


1 


para 


C15H310CO 


C7H1SO 


1 


meta 


C15H310CO 


C7H150 


1 


ortho 


C15H310CO 


C7H150 


2 


ortho/para 


C16H330CO 


C7H150 


1 . 


para 


C16H330CO 


C7H150 


1 


meta 


C16H330CO 


C7H150 


1 


ortho 


C16H330CO 


C7H150 


2 


ortho/para 


C17H350CO 


C7H150 


1 


para 


C17H350CO 


C7H150 


1 


meta 


C17H3SOCO 


C7H150 


1 


ortho 


C17H350CO 


C7H1SO 


2 


ortho/para 


C18H370CO 


C7H150 


1 


para 



DE 197 12 033 A 1 



X 




n 


Position 


CibH370CO 


C7H15O 


1 


meta 


C18H37OCO 


C7H15O 


1 


ortho 


C18H37OCO 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C3H7OCO 


C8H17O 


1 


para 


C3H7OCO 


CsHnO 


1 


meta 


C3H70CO 


C8H17O 


1 


ortho 


C3H7OCO 


CsHnO 


2 


ortho/para 


C4H9OCO 


CfiHnO 


1 


para 


C4H9OCO 


C8H17O 


1 


meta 


C4H9OCO 


C8H17O 


1 


ortho 


C4H9OCO 


C8H17O 


2 


ortho/para 


C5H11OCO 


C8H17O 


1 


para 


C5H11OCO 


C8H17O 


1 


meta 


C5H11OCO 


C8H17O 


1 


ortho 


C5H11OCO 


C8H17O 


2 


ortho/para 


C6H13OCO 


C8H17O 


1 


para 


C6H13OCO 


C8H17O 


1 


meta 


C6H13OCO 


C8H17O 


1 


ortho 


CfiHisOCO 


C8H17O 


2 


ortho/para 


C8H17OCO 


C8H17O 


1 


para 


C8H17OCO 


C8H17O 


1 


meta 


CBH17OCO 


C8H17O 


1 


ortho 


CBH17OCO 


C8H17O 


2 


ortho/para. 


C12H25OCO 


C8H17O 


1 


para 


C12H25OCO 


C8H170 


1 


meta 


C12H2SOCO 


C8H17O 


1 


ortho 


C12H25OCO 


C8H17O 


2 


ortho/para 


C13H27OCO 


C8H17O 


1 


para 


C13H27OCO 


C8H17O 


1 


meta 


C13H27OCO 


C8H17O 


1 


ortho 


C13H27OCO 


C8H17O 


2 


ortho/para 


C14H29OCO 


CeHi70 


1 


para 


C14H290C0 


CsHnO 


1 


meta 


C14H29OCO 


C8H17O 


1 


ortho 


C14H29OCO 


C8H17O 


2 


ortho/para 


C15H31OCO 


C8H17O 


1 


para 


C15H31OCO 


C8H17O 


1 


meta 


C15H31OCO 


C8H17O 


1 


ortho 


- CisHsiOCO 


— CsHnO 


2 


ortho/para 


CieHaaOCO 


C8H17O 


1 


para 


C16H330CO 


C8H17O 


1 


meta 


C16H330CO 


C8H17O 


1 


ortho 


C16H330CO 


C8H17O 


2 


ortho/para 


C17H35OCO 


C8H17O 


1 


para 


C17H35OCO 


CaHi70 


1 


meta 


C17H35OCO 


CeHi70 


1 


ortho 


C17H35OCO 


C8H17O 


2 


ortho/para 


C18H37OCO 


C8H17O 


1 


para 


C18H37OCO 


C8H17O 


1 


meta 


C18H37OCO 


C8H17O 


1 


ortho 



17 



DE 197 12 033 A 1 



r5" 



I Position 



C18H37OCO 



C8H17O 



lortho/para 



C3H7OCO 



C3H7OCO 



C12H25O 



C12H25O 



para 



meta 



C3H7OCO 



C12H25O 



I ortho 



10 



C3H7OCO 



C4H9OCO 



C4H9OCO 



C4H9OCO 



C12H25O 



C12H25O 



C12H25O 



C12H25O 



ortho/para 



para 



meta 



I ortho 



21) 



25 



30 



35 



40 



45 



50 



55 



60 



65 



C4H9OCO 



C5H11OCO 



CsHiiOCO 



C5H110CO 



C5HX1OC0 



C12H250 



C12H2SO 



C12H250 



C12H250 



C12H250 



I ortho/para 



para 



meta 



I ortho 
ortho/para 



C6H13OCO 



C12H25O 



para 



CfiHisCXO 



C12H25O 



meta 



C6H13OCO 



C12H25O 



I ortho 
ortho/para 



C6H13OCO 



C12H25O 



C8K17OCO 



n . _Lr_ _n 



para 



C8H17OCO 



C12H25O 



meta 



C8H17OCO 



C8H17OCO 



C12H25OCO 



C12H25OCO 



C12H25QCO 



C12H25O 



C12H25O 



C12H25O 



C12H25O 



C12H25O 



I ortho 
lortho/para 



para 



meta 



I ortho 
ortho/paxa 



C12H25OCO 



C12H25O 



C13H27OCO 



C12H250 



I para 



C13H27OCO 



C12H25O 



meta 



C13H27OCO 



C12H25O 



I ortho 



[ortho/para 



C13H27OCO 



C12H25O 



C14H29OCO 



C12H25O 



para 



C14H29OCO 



C14H29OCO 



C14H29OCO 



C15H31OCQ 



C12H25O 



C12H25O 



C12H35O 



C12H25O 



meta 



I ortho 



lortho/para 



I para 



C15H31OCO 



C12H25O 



meta 



C15H31OCO 



C15H31OCO 



C16H33OCO 



C12H25O 



C12H25O 



C12H2SO 



I ortho 
lortho/para 



para 



C16H33OCO 



CX2H25O 



meta 



C16H33OCO 



C12H25O 



I ortho 



C16H33OCO 



C17H35OCO 



C17H35OCO 



C12H25O 



C12H25O 



C12H25O 



lortho/para 



para 



meta 



C17H35OCO 



CX2H25O 



orthc 



C17H35OCO 



C12H25O 



ortho/para 



C18H37OCO 



C12H25O 



para 



C1BH37OCO 



C12H25O 



meta 



C18H37OCO 



C18H370CO 

C3H7OCO 



C12H25O 



C12H25O 
C14H29Q 



I ortho 

I ortho/para 

I para 



18 



DE 197 12 033 A 1 



X 




n 


Position 


C3H7OC0 


C14H29O 


1 


meta 


C3H70CO 


C14H29O 


1 


ortho 


C3H70CO 


C14H29O 


2 


ortho/para 


C4H90CO 


C14H29O 


1 


para 


C4H90CO 


C14H29O 


1 


meta 


C4H9OC0 


C14H29O 


1 


ortho 


C4H9OCO 


C14H29O 


2 


ortho/para 


CsHuOCO 


C14H29O 


1 


para 


C5H11OCO 


C14H29O 


1 


meta 


C5H11OCO 


C14H29O 


1 


ortho 


C5H11OCO 


C14H290 


2 


ortho/para 


C6H13OCO 


C14H290 


1 


para 


C6H13OCO 


C14H29O 


1 


meta 


C6H13OCO 


C14H29O 


1 


ortho 


CeHnOCO 


C14H29O 


2 


ortho/para 


C8H17OCO 


C14H29O 


1 


para 


CeHnOCO 


C14H29O 


1 


meta 


C8H17OCO 


C14H29O 


1 


ortho 


CBH17OCO 


C14H29O 


2 


ortho/para 


C12H25OCO 


C14H290 


1 


para 


C12H25OCO 


C14H29O 


1 


meta 


C12H25OCO 


C14H29O 


1 


ortho 


C12H25OCO 


C14H29O 


2 


ortho/para 


CI3H27OCO 


C14H29O 


1 


para 


C13H27OCO 


C14H29O 


1 


meta 


CI3H27OCO 


C14H29O 


1 


ortho 


CI3H27OCO 


C14H29O 


2 


ortho/para 


CI4H29OCO 


C14H29O 


1 


para 


CI4H29OCO 


C14H29O 


1 


meta 


CI4H29OCO 


C14H29O 


1 


ortho 


C14H29OCO 


C14H29O 


2 


ortho/para 


C15H3IOCO 


C14H29O 


1 


para 


C15H31OCO 


C14H29O 


1 


meta 


C15H3IOCO 


C14H29O 


1 


ortho 


C15H3IOCO 


C14H29O 


2 


ortho/para 


CI6H33OCO 


C14H29O 


1 


para 


CI6H33OCO 


C14H29O 


1 


meta 


CI6H33OCO 


C14H29O 


1 


ortho 


- ei6H330CO 


C14H290 


2 


ortho/para 


C17H35OCO 


C14H29O 


1 


para 


C17H35OCO 


C14H29O 


1 , 


meta 


C17H35OCO 


C14H29O 


1 


ortho 


C17H35OCO 


C14H29O 


2 


ortho/para 


Ci8H370CO 


C14H29O 


1 


para 


C18H370CO 


C14H29O 


1 


meta 


C1BH370CO 


C14H29O 


1 


ortho 


CibH370CO 


C14H29O 


2 


ortho/para 


C3H70CO 


C16H33O 


1 


para 


C3H70CO 


C16H33O 


1 


meta 


C3H70CO 


C16H33O 


1 


ortho 



19 



DE 197 12 033 AT 



X 




n 


Position 


C3H70CO 


C16H330 


2 


ortho/para 


C4H90CO 


C16H330 


1 


para 


C4H90CO 


C16H330 


1 - 


meta - 


C4H90CO 


C16H330 


1 


ortho 


C4H90CO 


C16H330 


2 


ortho/para 


C5H110CO 


C16H330 


1 


para 


C5H110CO 


C16H330 


1 


meta 


CsHiiOCO 


C16H330 


1 


ortho 


C5H11OCO 


C16H33O 


2 


ortho/para 


C6H13OCO 


• C16H33O 


1 


para 


CfiHiaOCO 


CX6H33O 


1 


meta 


C6H13OCO 


C16H33O 


1 


ortho 


C6H13OCO 




2 


ortho/para 


C8H17OCO 


C16H330 


1 


para 


C8H17OCO 


C16H330 


1 


meta 


CeHnOCO 


C16H33O 


1 


ortho 


C8H17OCO 


C16H33O 


2 


ortho/para 


Ci-5Ht«:OCO 


ClfiH330 


1 


para 


C12H250CO 


C16H330 


1 


meta 


C12H250CO 


C16H33O 


1 


ortho 


C12H2SOCO 


C16H33O 


2 


ortho/para 


C13H270CO 


C16H33O 


1 


para 


C13H270CO 


C16H330 


1 


meta 


C13H270CO 


C16H33O 


1 


ortho 


C13H270CO 


C16H33O 


2 


ortho/para 


C14H290CO 


C16H33O 


1 


para 


C14H290CO 


C16H33O 


1 


meta 


C14H290CO 


C16H33O 


1 


ortho 


C14H290CO 


C16H33O 


2 


ortho/para 


C15H310CO 


C16H33O 


1 


para 


C15H310CO 


C16H33O 


1 


meta 


C15H310CO 


C16H33O 


1 


ortho 


C15H310CO 


C16H33O 


2 


ortho/para 


CieHssOCO 


C16H33O 


1 


para 


CieHssOCO 


C16H33O 


1 


meta 


C16H330CO 


C16H33O 


1 


ortho 


C16H330CO 


C16H33O 


2 


ortho/para 


C17H350CO 


C16H33O 


1 


para 


C17H350CO 


C16H33O 


1 


meta 


C17H350CO 


C16H33O 


1 


ortho 


C17H350CO 


C16H33O 


2 


ortho/para 


C18H370CO 


C16H330 


1 


para 


CieH370CO 


C16H33O 


1 


meta 


C18H370CO 


C16H33O 


1 


ortho 


C18H370CO 


C16H33O 


2 


ortho/para 


C3H70CO 


C18H37O 


1 


para 


C3H70CO 


C18H37O 


1 


meta 


C3H7OC0 


C18H37O 


1 


ortho 


C3H70CO 


C18H37O 


2 


ortho/para 


C4H90CO 


C18H37O 


1 


para 



20 
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X 


R5 


n 


Position 


C4H90CO 


C18H37O 


1 


meta 


C^HgOCO 


C18H37O 


1 


or the 


C4H90CO 


C18H37O 


2 


ortho/para 


C5H11OCO 


C18H37O 


1 


para 


C5H11OCO 


C18H37O 


1 


meta 


CsHiiCXZO 


CiaH370 


1 


ortho 


C5H110CO 


C18H37O 


2 


ortho/para 


C6H130CO 


C18H37O 


1 


para 


C6H130CO 


C18H37O 


1 


meta 


C6H130CO 


C18H37O 


1 


ortho 


C6H130CO 


C18H37O 


2 


ortho/para 


CBH170CO 


C18H37O 


1 


para 


C8H170CO 


C18H37O 


1 


meta 


C8H170CO 


C18H37O 


1 


ortho 


C8H170CO 


C18H37O 


2 


ortho/para 


C12H250CO 


C18H37O 


1 


para 


C12H250CO 


C18H37O 


1 


meta 


Ci2H250CO 


C18H37O 


1 


ortho 


C12H25OCO 


C18H370 


2 


ortho/para 


C13H27OCO 


C18H37O 


1 


para 


C13H27OCO 


C18H37O 


1 


meta 


C13H27OCO 


C18H37O 


1 


ortho 


C13H270CO 


C18H37O 


2 


ortho/para 


C14H29OCO 


C18H37O 


1 


para 


C14H29OCO 


C18H37O 


1 


meta 


C14H29OCO 


C18H37O 


1 


ortho 


C14H290CO 


C18H370 


2 


ortho/para 


CisHsiOCO 


C18H37O 


1 ■ 


para 


C15H31OCO 


C18H37O 


1 


meta 


C15H31OCO 


C18H370 


1 


ortho 


C15H31OCO 


C18H37O 


2 


ortho/para 


C16H33OCO 


C1BH37O 


1 


para 


C16H33OCO 


C1BH37O. 


1 


meta 


C16H33OCO 


C18H370 


1 


ortho 


Ci€H330CO 


C18H370 


2 


ortho/para 


C17H35OCO 


C18H37O 


1 


para 


C17H35OCO 


C18H37O 


1 


meta 


C17H35OCO 


C18H37O 


1 


ortho 


€i7H350CO 


C18H37O 


2 


-ortho/para 


C18H37OCO 


C18H370 


1 


para 


C18H37OCO 


C18H370 


1 


meta 


C18H37OCO 


C18H37O 


1 


ortho 


C18H37OCO 


C18H37O 


2 


ortho/para 


CH3O 


CH3 


1 


para 


CH3O 


CH3 


1 


meta 


CH3O 


CH3 


1 


ortho 


CHsO 


CH3 


2 


ortho/para 


C2H5O 


CH3 


1 


para 


C2H5O 


CH3 


1 


meta 


C3H5O 


CH3 


1 


ortho 



21 





X 


R5 


n 


Position 


5 


C2H50 


CH3 


z 


orcno/ psira 




C3H70 


CH3 


1 


para 




C3H70 


Crl3 


T 

X 


cnQta 




C3H70 


CH3 


1 


ortho 


10 


C3H70 


CH3 




orcno/ para 


C4H90 


r»iT . 
CIlJ 


1 

1 


para 




C4H90 


CH3 


1 


niGta 




C4H90 


CH3 


1 


ortho 


15 


C4H90 


CH3 


0 
iS 


orcno/para 


C5H110 


on 
Cn.3 


■1 

1 


para 




C5H110 


CH3 


1 


meta 




C5H110 


CH3 


1 


orcno 


21) 


CsHuO 


CH3 


2 


ortuo/para 




CeHiaO 


CH3 


1 


para 




CeHnO 


CH3 


1 


meta 




C6H13O 


CH3 


1 


ortho 


25 


CeHiaO 


CH3 


2 


ortho/para 




C8H17O 


CH3 


1 


para 




C8H17O 


CH3 


J. 


016 1 a 




C8H17O 


CH3 


1 


ortiio 


30 


CBH17O 


CH3 


2 


ortho/para 




C12H25O 


CH3 


1 


para 




C12H25O 


CH3 


1 


meta 




C12H25O 


CH3 


1 


ortho 


35 


C12H25O 


CH3 


2 


ortho/para 




C13H27O 


CH3 


1 


para 




C13H27O 


CH3 


1 


meta 




C13H27O 


CH3 


1 


ortho 


40 


C13H27O 


CH3 


2 


ortho/para 




C14H29O 


CH3 


1 


para 




C14H29O 


CH3 


1 


meta 




C14H29O 


CH3 


1 


ortho 


45 


C14H29O 


CH3 


2 


ortho/para 




C15H31O 


CH3 


1 


para 




C1SH31O 


CH3 


1 


meta 




C15H31O 


CH3 


1 


ortho 


50 


C15H31O 


CH3 


2 


ortho/para 




Ci6H330 


CH3 


1 


para 




C16H33O 


CH3 


1 


meta 




C16H33O 


CH3 


1 


ortho 


55 


C16H33O 


CH3 


2 


ortho/para 




C17H35O 


CH3 


1 


para 




C17H350 


CH3 


1 


meta 




C17H35O 


CH3 


1 


ortho 




C17H35O 


CH3 




or Cao/ para 




C1BH37O 


CH3 


1 


para 




rr r\ 
C18H37O 


CH3 




meta 




Ci8n370 


^£13 






65 


C1BH37O 


CH3 


2 


ortho/para 




CH3O 


C2HS 


1 


para 



22 



DE 197 12 033 A 1 



X 




n 


Position 


CH30 


C2H5 


1 


meta 


CH30 


C2H5 


1 


ortho 


CH30 


C2H5 


2 


ortho/para 


C2H50 


C2H5 


1 


para 


C2H50 


C2H5 


1 


meta 


C2H50 


C2H5 


1 


ortho 


C2H50 


C2H5 


2 


ortho/para 


C3H70 


C2H5 


1 


para 


C3H70 


C2H5 


1 


meta 


C3H70 


C2H5 


1 


ortho 


C3H70 


C2HS 


2 


ortho/para 


C4H90 


C2H5 


1 


para 


C4H9O 


C2H5 


1 


meta 


C4H9O 


C2HS 


1 


ortho 


C4H90 


C2H5 


2 


ortho/para 


C5H110 


C2H5 


1 


para 


C5H110 


C2H5 


1 


meta 


C5H110 


C2H5 


1 


ortho 


C5H110 


C2H5 


2 


ortho/para 




C2H5 


1 


para 


C6H13O 


C2HS 


1 


meta 


C6H13O 


C2H5 


1 


ortho 


C6H130 


C2H5 


2 


ortho/para 


C8H170 


C2H5 


1 


para 


C8H170 


C2H5 


1 


meta 


CaHi70 


C2H5 


1 


ortho 


C8H17O 


C2H5 


2 


ortho/para 


C12H25O 


C2HS 


1 


para 


C12H25O 


C2H5 


1 


meta 


C12H25O 


C2H5 


1 


ortho 


C12H25O 


C2H5 


2 


ortho/para 


C13H27O 


C2H5 


1 


para 


C13H27O 


C2HS 


1 


meta 


C13H27O 


C2H5 


1 


ortho 


C13H27O 


C2H5 


2 


ortho/para 


CuHagO 


C2HS 


1 


para 


C14H29O 


C2HS 


1 


meta 


C14H29O 


C2H5 


1 


ortho 


ei4H290 


C2HS 


2 


ortho/para 


C1SH31O 


C2H5 


1 


para 


C15H31O 


C2H5 


1 


meta 


C15H31O 


C2H5 


1 


ortho 


C15H31O 


C2H5 


2 


ortho/para 


C16H33O 


C2HS 


1 


para 


C16H33O 


C2H5 


1 


meta 


C16H330 


C2H5 


1 


ortho 


C16H33O 


C2H5 


2 


ortho/para 


C17H35O 


C2H5 


1 


para 


C17H35O 


C2H5 


1 


meta 


C17H35O 


C2H5 


1 


ortho 



23 



DE 197 12 033 A 1 



X 


r5 


n 


Position 


C17H350 


C2H5 


2 


ortho/para 


C1BH370 


C2H5 


1 


para 




C2H5- - - 


. 1 _ 


meta 


C1BH370 


C2H5 


1 


ortho 


C18H370 


C2H5 


2 


ortho/para 


CH30 


C3H7 


1 


para 


CH30 


C3H7 


1 


meta 


CH30 


C3H7 


1 


ortho 


CH30 


C3H7 


2 


ortho/para 


CjHsO 


C3H7 


1 


para 


CjHsO 


C3H7 


1 


meta 


C2H50 


C3H7 


1 


ortho 


C2HSO 


C3H7 


2 


ortho/para 


C3H70 


C3H7 


1 


para 


C3H70 


C3H7 


1 


meta 


C3H70 


C3H7 


1 


ortho 


C3H70 


C3H7 


2 


ortho/para 


— 


C3H7 


1 


para 


C4H9O 


C3H7 


1 


meta 


CcHgO 


C3H7 


1 


ortho 


C4H9O 


C3H7 


2 


ortho/para 


C5H11O 


C3H7 


1 


para 


C5H11O 


C3H7 


1 


meta 


C5H11O 


C3H7 


1 


ortho 


C5H11O 


C3H7 


2 


ortho/para 


C6H13O 


C3H7 


1 


para 




C3H7 


1 


meta 


CaHisO 


C3H7 


1 


ortho 


C6H130 


C3H7 


2 


ortho/para 


G8H170 


G3H7 


1 


para 


C8H170 


C3H7 


1 


meta 


CsHivO 


C3H7 


1 


ortho 


C8H170 


C3H7 


2 


ortho/para 


C12H250 


C3H7 


1 


para 


C12H250 


C3H7 


1 


meta 


C12H250 


C3H7 


1 


ortho 


CX2H250 


C3H7 


2 


ortho/para 


C13H270 


C3H7 


1 


para 


C13H270 


C3H7 


1 


meta 


C13H270 


-"C3H7 - 


-1 


ortho 


C13H270 


C3H7 


2 


ortho/para 


C14H290 


C3H7 


1 


para 


C14H290 


C3H7 


1 


meta 


C14H290 


C3H7 


1 


ortho 


C14H290 


C3H7 


2 


ortho/para 


C15H310 


C3H7 


1 


para 


C15H310 


C3H7 


1 


meta 


C15H310 


C3H7 


1 


ortho 


C15H310 


C3H7 


2 


ortho/para 


C16H330 


C3H7 


1 


para 



24 



DE 197 12 033 Al 



X 




n 


Position 


C16H330 


C3H7 


1 


meta 


C16H330 


C3H7 


1 


ortho 


C16H330 


C3H7 


2 


ortho/para 


C17H350 


C3H7 


1 


para 


C17H350 


C3H7 


1 


meta 


C17H350 


C3H7 


1 


ortho 


C17H350 


C3H7 


2 


ortho/para 


C1BH370 


C3H7 


1 


para 


C18H370 


C3H7 


1 


meta 


C18H370 


C3H7 


1 


ortho 


C18H370 


C3H7 


2 


ortho/para 


CH30 


C4H9 


1 


para 


CH30 


C4H9 


1 


meta 


CH30 


C4H9 ^ 


1 


ortho 


CH30 


C4H9 


2 


ortho/para 


C2H50 


C4H9 


1 


para 


C2H50 


G4H9 


1 


meta 


C2H50 


C4H9 


1 


ortho 


C2H50 . 


C4H9 


2 


ortho/para 


C3H70 


C4H9 


1 


para 


C3H70 


C4H9 


1 


meta 


C3H70 


C4H9 


1 


ortho 


C3H70 


C4H9 


2 


ortho/para 


CdHqO 


C4H9 


1 


para 


CdHqO 


C4H9 


1 


meta 


C4H90 


C4H9 


1 


ortho 


C4H90 


C4H9 


2 


ortho/para 




C4H9 


1 


para 


CrHiiO 


C4H9 


1 


meta 


CsHiiO 


C4H9 


1 


ortho 


C5H11O 


C4H9 


2 


ortho/para 


C6H13O 


C4H9 


1 


para 


C6H13O 


C4H9 


1 


meta 


C6H13O 


C4H9 


1 


ortho 


C6H13O 


C4H9 


2 


ortho/para 


C8H17O 


C4H9 


1 


para 


C8H17O 


C4H9 


1 


meta 


C8H17O 


C4H9 


1 


ortho 


C8H17O 


C4H9 


2 


ortho/para 


C12H25O 


C4H9 


1 


para 


C12H2SO 


C4H9 


1 


meta 


C12H25O 


C4H9 


1 


ortho 


C12H25O 


C4H9 


2 


ortho/para 


C13H27O 


C4H9 


1 


para 


C13H27O 


C4H9 


1 


meta 


C13H27O 


C4H9 


1 


ortho 


C13H27O 


C4H9 


2 


ortho/para 


C14H29O 


C4H9 


1 


para 


C14H29O 


C4H9 


1 


meta 


C14H29O 


C4H9 


1 


ortho 



DE 197 12 033 A 1 





X 




n 


Position 


5 


C14H29O 


C4H9 


2 


ortho/para 




C15H31O 


C4H9 


1 


para 




C15H31O „ 


C4H9 


1 


meta 




C15H31O 


C4H9 


1 


ortho 


10 


C15H31O 


C4H9 


2 


ortho/para 


C16H330 


C4H9 


1 


para 




C16H330 


C4H9 


1 


meta 




C16H33O 


C4H9 


1 


ortho 


15 


C16H330 


C4H9 


2 


ortho/para 


C17H35O 


C4H9 


1 


para 




C17H35O 


C4H9 


1 


meta 




C17H35O 


C4H9 


1 


ortho 


20 


C17H35O 


C4H9 


2 


ortho/para 




C18H37O 


C4H9 


1 


para 




C18H37O 


C4H9 


1 


meta 




C18H37O 


C4H9" 


1 " 


ortho 


25 


C18H37O 


C4H9 


2 


ortho/para 




CH3O 


C5H11 


1 


para 




CH3O 


C5H1I 


1 


meta 




CU3O 


C5H11 


1 


ortho 


30 


CH3O 


CsHii 


2 


ortho/para 




C2H5O 


C5H11 


1 


para 




C2H5O 


C5H11 


1 


meta 




C2H5O 


C5H11 


1 


ortho 


35 


C2H5O 


C5H11 


2 


ortho/para 




C3H7O 


C5H11 


1 


para 




C3H7O 


C5H11 


1 


meta 




C3H7O 


CsHu 


1 


ortho 


40 


C3H7O 


C5H11 


2 


ortho/para 




C4H9O 


C5H11 


1 


pars^ 




C4H9O 


C5H11 


1 


mdta 




C4H9O 


CsHii 


1 


ortho 


45 


C4H9O 


C5H11 


2 


ortho/para 




C5H11O 


C5H11 


1 


para 




C5H11O 


CsHii 


1 


meta 




C5H11O 


C5H11 


1 


ortho 


50 


CsHuO 


CsHii 


2 


ortho/para 




C6H13O 


C5H11 


1 


para 




CeHisO 


C5H11 


1 


meta 





-CeHwO 


CsHii 


1 


ortho 


55 


C6H13O 


CsHii 


2 


ortho/para 




C8H17O 


C5HX1 


1 


para 




C8H17O 


C5H11 


1 


meta 




CBH17O 


C5H11 


1 


ortho 


60 


C8H17O 


C5H11 


2 


ortho/para 




C12H25O 


C5H11 


1 


para 




C12H25O 


C5H11 


1 


meta 




C12H25O 


C5H11 


1 


ortho 


65 


C12H25O 


C5H11 


2 


ortho/para 




C13H27O 


C5H11 


1 


para 



DE 197 12 033 A 1 



X 


R5 


n 


Position 


C13H270 


/-I TT 
C5H1I 


1 


met a 


C13H270 


CsHii 


1 


ortho 


C13H270 


C5H11 


2 


ortho/para 


C14H290 


CsHii 


1 


para 


/<-t TT /-V 
C14H29O 


/-I TT 


1 


met a 


C14H29O 


C5H1I 


1 


ortho 


Ci4H290 


CsHii 


2 . 


ortho/para 


C15H31O 


C5H11 


1 


para 


C15H31O 


C5H11 


1 


met a 


C15H31O 


C5H11 


1 


ortho 


C15H31O 


CsHii 


2 


ortho/para 


C16H330 


CsHii 


1 


para 




C5H11 


1 


met a 


C16H33O 


C5H11 


1 


ortho 


C16H33O 


C5H11 


2 


ortho/para 


C17H350 


CsHii 


1 


para 


C17H35O 


C5H11 


1 


meta 


C17H35O 


C5H11 


1 


ortho 


C17H35O 


C5H11 


2 


ortho/para 


C18H37O 


C5HU 


1 


para 


C18H37O 


C5H11 


1 


meta 


C18H37O 


C5H11 


1 


ortho 


C1BH37O 


CsHii 


2 


ortho/para 


CH3O 


CeHia 


1 


para 


CH3O 


CeHia 


1 


meta 


CH3O 




1 


ortho 


CH3O 




2 


ortho/para 


C2H5O 




1 . 


para 


C2H5O 


C6H13 


1 


meta 


C2H5O 


C6H13 


1 


ortho 


C2H5O 


CsHia 


2 


ortho/para 


C3H70 


C6H13 


1 


para 


C3H7O 


C6H13 


1 


meta 


C3H70 


C6H13 


1 


ortho 


C3H7O 


C6H13 


2 


ortho/para 


C4H9O 


C6H13 


1 


para 


C4H9O 




1 


meta 


C4H9O 




1 


ortho 


-C4H9O- 


C6H13 


2 


ortho/para 


C5H11O 


CeHis 


1 


para 


CsHnO , 


CfiHis 


1 


meta 


CsHnO 


C6H13 


1 


ortho 


C5H11O 


C6H13 


A 


orcno/para 


/-» TT r\ 
C6Hi30 


C6H13 


1 

1 


para 


C6H13O 


C6H13 


1 

X 


meta 


C6H13O 




1 


ortho 


C6H13O 


C6H13 


2 


ortho/para 


CaHi70 


C6Hl3 


1 


para 






1 


meta 


CBH17O 




1 


ortho 



27 
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X 




n 


Position 


5 


C8H170 


C6H13 


2 


ortho/para 




C12H250 


CeHn 


1 


para 


1 


C12H25G . — 




1- 


meta 




C12H250 


CeHis 


1 


ortho 


10 


C12H250 


C6H13 


2 


ortho/para 


C13H270 


C6Hi3 


1 


para 




C13H270 


C6H13 


1 


meta 




C13H270 


C6H13 


1 


ortho 


,5 1 


C13H270 


CeHn 


2 


ortho/para 


C14H290 


CeHn 


1 


para 




C14H29O 


C6H13 


1 


meta 




C14H29O 


C6H13 


1 


ortho 


2() 


C14H29O 


C6H13 


2 


ortho/para 




C15H31O 


C6H13 


1 


para 




C15H31O 


C6H13 


1 


meta 




C15H31O 


CeHn 


1 


ortho 


25 


C15H31O 


C6H13 


2 


ortho/para 




C16H33O 




1 


para 




C16H33O 


C6H13 


1 


meta 




C16H33O 


CeHn 


1 


ortho 


30 


C16H330 


C6H13 


2 


ortho/para 




C17H350 


C6H13 


1 


para 




C17H350 


C6H13 


1 


meta 




C17H35O 


C6H13 


1 


ortho 


35 


C17H35O 


CeHn 


2 


ortho/para 




C18H37O 


C6H13 


1 


para 




Ci8H370 


C6H13 


1 


meta 




C18H37O 


C6H13 


1 


ortho 


40 


C18H37O 


C6H13 


2 


ortho/para 




CH3O 


CH30 


1 


para 




CH3O 


CH3O 


1 


meta 




CH3O 


CH3O 


1 


ortho 


45 


CH3O 


CH3O 


2 


ortho/para 




C2H5O 


CH3O 


1 


para 




C2H5O 


CH30 


1 


meta 




C2H5O 


CH3O 


1 


ortho 


50 


C2H5O 


CH3O 


2 


ortho/para 




C3H7O 


CH3O 


1 


para 




C3H7O 


CH3O 


1 


meta 




C3H7O 


CH3O 


1 


ortho 


55 


C3H70 


CH3O 


2 


ortho/para 




C4H90 


CH3O 


1 


para 




C4H90 


CH3O 


1 


meta 




C4H90 


CH30 


1 . 


ortho 


60 


C4H90 


CH3O 


2 


ortho/para 




C5H110 


CH3O 


1 


para 




CsHuO 


CH3O 


1 


meta 




CsHiiO 


CH3O 


1 


ortho 


65 


C5H11O 


CHsO 


2 


ortho/para 




CfiHi30 


CH3O 


1 


para 



28 
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X 




n 


Position 


CeHnO 


CH30 


1 


meta 




CH30 


1 


ortho 


CeHnO 


CH30 


2 


ortho/para 


CeHi70 


CHsO 


1 


para 


C8H17O 


CH3O 


1 


meta 


C8H17O 


CH3O 


1 


ortho 


C8H17O 


CH3O 


2 


ortho/para 


C12H25O 


CH3O 


1 


para 


C12H25O 


CH3O 


1 


meta 


C12H25O 


CH3O 


1 . 


ortho 


C12H25O 


CH3O 


2 


ortho/para 


C13H27O 


CH3O 


1 


para 


C13H27O 


CH3O 


1 


meta 


C13H27O 


CH3O 


1 


ortho 


C13H27O 


CH3O 


2 


ortho/para 


C14H29O 


CH3O 


1 


para 


C14H29O 


CH3O 


1 


meta 


C14H29O 


CH3O 


1 


ortho 


C14H29O 


CH3O 


2 


ortho/para 


C15H31O 


CH3O 


1 


para 


C15H31O 


CH3O 


1 


meta 


C15H31O 


CH3O 


1 


ortho 


C15H31O 


CH3O 


2 


ortho/para 


C16H330 


CH3O 


1 


para 


C16H33O 


CH3O 


1 


meta 


C16H33O 


CH3O 


1 


ortho 




CH3O 


2 


ortho/para 


C17H350 


CH3O 


1 


para 


C17H350 


CH3O 


1. 


meta 


C17H350 


CH3O 


1 


ortho 


C17H350 


CH3O 


2 


ortho/para 


C18H370 


CH3O 


1 


para 


C18H370 


CH3O 


1 


meta 


C18H370 


CH3O 


1 


ortho 


C18H370 


CH3O 


2 


ortho/para 


CH30 


C2H5O 


1 


para 


CH30 


C2H5O 


1 


meta 


CH30 


C2H5O 


1 


ortho 


GH30 


G2H5O 


2 


ortho/para 


C2H50 


C2H5O 


1 


para 


C2H50 


C2H5O 


1 


meta 


C2H50 


C2H5O 


1 


ortho 


C2H50 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C3H70 


C2H5O 


1 


para 


C3H7O 


C2H5O 


1 


meta 


C3H7O 


C2H5O 


1 J 


ortho 


C3H7O 


CzHsO 


2 


ortho/para 


C4H9O 


C2H5O 


1 


para 


C4H9O 


C2H5O 


1 


meta 


C4H9O 


C2H5O 


1 


ortho 



29 
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X 




n 


Position 




C4H90 


C2H50 


2 


ortho/para 




C5H110 


C2H50 


1 


para 




C5H110 


C2H50 


-1 


meta , 




C5H110 


C2H50 


1 


ortho 


10 


C5H110 


C2H50 


2 


ortho/para 




C6H130 


C2H50 


1 


para 




CeHiaO 


C2H50 


1 


meta 




C6H13O 


C2H50 


1 


ortho 


15 


C6H13O 


C2H50 


2 


ortho/para 


C8H17O 


C2H50 


1 


para 




C8H17O 


C2H50 


1 


meta 




C8H17O 


C2H50 


1 


ortho 


21) 


C8H17O 


C2H50 


2 


ortho/para 


C12H25O 


C3H50 


1 


para 




C12H25O 


C2H50 


1 


meta 




C12H25O 


C2H50 


1 


ortho 


25 


C12H25O 


C2H50 


2 


ortho/para 








1 


para 




C13H270 


C2HSO 


1 


meta 




C13H270 


C2H5O 


1 


ortho 


30 


C13H270 


C2H5O 


2 


ortho/para 




C14H29O 


C2H5O 


1 


para 




C14H29O 


C2H5O 


1 


meta 




C14H29O 


C2H5O 


1 


ortho 


35 


C14H29O 


C2H5O 


2 


ortho/para 




C15H3XO 


C2H5O 


1 


para 




C15H31O 


C2HSO 


1 


meta 




C15H31O 


C2H5O 


1 


ortho 


40 


C15H31O 


C2H5O 


2 


ortho/para 




C16H33O - 


C2H5O 


1 


para_ 




C16H33O 


C2HSO 


1 


meta 




C16H33O 


C2H5O 


1 


ortho 


4S 


C16H33O 


C2H5O 


2 


ortho/para 




CnHasO 


C2H5O 


1 


para 




C17H35O 


C2H5O 


1 


meta 




C17H35O 


C2H5O 


1 


ortho 


50 


C17H35O 


C2H5O 


2 


ortho/para 




C18H37O 


C2H5O 


1 


para 




C18H37O 


C2H5O 


1 


meta 




CieH370 


C2H5O 


, 1 


ortho 


55 


C18H37O 


C2H5O 


2 


ortho/para 




CH3O 


C3H7O 


1 


meta 




CH3O 


C3H70 


1 


para 




CH3O 


C3H70 


1 


ortho 


60 


CH3O 


C3H70 


2 


ortho/para 




C2HSO 


C3H70 


1 


para 




C2H5O 


C3H70 


1 


meta 




C2H5O 


C3H70 


1 


ortho 


6S 


C2H5O 


C3H70 


2 


ortho/para 




C3H7O 


C3H70 


1 


para 



30 
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X 


r5 


n 


Position 


C3H70 


C3H7O 


1 


meta 


C3H70 


C3H7O 


1 


ortho 


C3H70 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C4H90 


C3H7O 


1 


para 


C4H90 


C3H7O 


1 


meta 


C4H90 


C3H7O 


1 


ortho 


C4H90 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C5H110 


C3H7O 


1 


para 


C5H110 


C3H7O 


1 


meta 


CsHiiO 


C3H7O 


1 


ortho 


C5H11O 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C6H13O 


C3H70 


1 


para 


C6H13O 


C3H7O 


1 


meta 


CeHiaO 


C3H7O 


1 


ortho 




C3H7O 


2 


ortho/para 


C8H17O 


C3H7O 


1 


para 


C8H17O 


C3H7O 


1 


meta 


C8H17O 


C3H7O 


1 


ortho 


C8H17O 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C12H25O 


C3H7O 


1 


para 


C12H25O 


C3H7O 


1 


meta 


C12H25O 


C3H70 


1 


ortho 


C12H2SO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C13H27O 


C3H7O 


1 


para 


C13H27O 


C3H7O 


1 


meta 




C3H7O 


1 


ortho 




C3H7O 


2 


ortho/para 




C3H7O 


1 


para 




C3H7O 


1 


meta 


C14H29O 


C3H7O 


1 


ortho 


Ci aHtqO 


C3H7O 


2 


ortho/para 




C3H7O 


1 


para 


C15H31O 


C3H7O 


1 


meta 


C15H31O 


G3H7O 


1 


ortho 


C15H31O 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C16H33O 


C3H7O 


1 


para 


C16H33O 


C3H7O 


1 


meta 


C16H33O 


C3H7O 


1 


ortho 


-G1-6H33O 


G3H7O - 


2 ■ - - 


ortho/para 


C17H35O 


C3H7O 


1 


para 


C17H35O 


C3H7O 


1 


meta 


C17H35O 


C3H7O 


1 


ortho 


C17H35O 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C18H37O 


C3H7O 


1 


para 


CI8H37O 


C3H7O 


1 


meta 


C18H37O 


C3H7O 


1 


ortho 


C18H37O 


C3H7O 


2 


ortho/para 


CH3O 


C4H9O 


1 


meta 


CH3O 


C4H9O 


1 


para 


CH3O 


C4H9O 


1 


ortho 





X 




n 


Position 


5 


CH3O 


C4H9O 


2 


ortho/para 




C2H5O 


C4H9O 


1 


para 




C2H5O 


C4H9O • 


1 


meta 




C2H5O 


C4H9O 


1 


ortho 


10 


C2H5O 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C3H7O 


C4H9O 


1 


para 




C3H7O 


C4H9O 


1 


meta 




C3H70 


C4H90 


1 


ortho 


15 


C3H70 


C4H90 


2 


ortho/para 


C4H90 


C4H90 


1 


para 




C4H90 


C4H90 


1 


meta 




C4H90 


C4H90 


1 


ortho 


21) 


C4H90 


C4H90 


2 


ortho/para 




C5H110 


C4H90 


1 


para 




C5H110 


C4H90 


1 


meta 




C5HHO 


C4H90 


1 


ortho 


25 


C5HUO 


C4H90 


2 


ortho/para 




C6H130 


C4H90 


1 


para 




C6H130 


C4H90 


1 


meta 




C6H130 


C4H90 


1 


ortho 


30 


C6H130 


C4H90 


2 


ortho/para 




C8H170 


C4H90 


1 


para 




C8H170 


C4H90 


1 


meta 




C8H170 


C4H90 


1 


ortho 


35 


C8H170 


C4H90 


2 


ortho/para 




C12H250 


C4H90 


1 


para 




C12H250 


C4H90 


1 


meta 




C12H250 


C4H90 


1 


ortho 


40 


C12H250 


C4H90 


2 


ortho/para 




Ci3H270__ 


C4H90 


1 


para 




C13H270 


C4H90 


1 


meta 




C13H270 


C4H90 


1 


ortho 


45 


C13H270 


C4H90 


2 


ortho/para 




C14H290 


C4H90 


1 


para 




C14H290 


C4H90 


1 


meta 




C14H290 


C4H90 


1 


ortho 


SO 


C14H29O 


C4H90 


2 


ortho/para 




C15H31O 


C4H90 


1 


para 




C15H31O 


C4H90 


1 


meta 




C15H31O 


C4H90 


1 


ortho 


55 


C15H31O 


C4H90 


2 


ortho/para 




C16H33O 


C4H90 


1 


para 




C16H33O 


C4H90 


1 


meta 




C16H33O 


C4H90 


1 


ortho 


60 


C16H33O 


C4H90 


2 


ortho/para 




C17H35O 


C4H90 


1 


para 




C17H35O 


C4H90 


1 


meta 




C17H35O 


C4H90 


1 


ortho 


65 


C17H35O 


C4H90 


2 


ortho/para 




C18H37O 


C4H90 


1 


para 



32 
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X 




n 


Position 


C18H370 


C4H90 


1 


meta 


C18H370 


C4H90 


1 


ortho 


C18H370 


C4H90 


2 


ortho/para 


CH30 


C5H110 


1 


meta 


CH30 


C5H110 


1 


para 


CH30 


C5H110 


1 


ortho 


CH30 


CsHiiO 


2 


ortho/para 


C2H50 


CsHiiO 


1 


para 


C2H50 


C5H11O 


1 


meta 


C2H50 


C5H11O 


1 


ortho 


C2H50 


CgHuO 


2 


ortho/para 


C3H70 


C5H11O 


1 


para 


C3H70 


C5H11O 


1 


meta 


C3H70 


C5H11O 


1 


ortho 


C3H70 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C4H90 


C5H11O 


1 


para 


C4H90 


C5H11O 


1 


meta 


C4H90 


CsHiiO 


1 


ortho 


C4H90 


CsHiiO 


2 


ortho/para 


C5H110 


CsHiiO 


1 


para 


C5H110 


CsHuO 


1 


meta 


C5H110 


C5H11O 


1 


ortho 


C5H110 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C6H130 


C5H11O 


1 


para 


C6H130 


CsHiiO 


1 


meta 


C6H130 


C5H11O 


1 


ortho 


C6H130 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C8H170 


CsHiiO 


1 


para 


C8H170 


C5H11O 


1 


meta 


C8H170 


C5H11O 


1 


ortho 


C8H170 


CsHiiO 


2 


ortho/para 


C12H2SO 


C5H11O 


1 


para 


C12H250 


C5H11O 


1 


meta 


C12H2SO 


CsHiiO 


1 


ortho 


C12H250 


CsHiiO 


2 


ortho/para 


C13H270 


CsHiiO 


1 


para 


C13H270 


C5H11O 


1 


meta 


C13H270 


CsHiiO 


1 


ortho 


C13H270 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C14H290 


CsHiiO 


1 


para 


C14H290 


C5H11O 


1 


meta 


C14H290 


CsHiiO 


1 


ortho 


C14H290 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C15H310 


C5H11O 


1 


para 


C15H310 


C5H11O 


1 


meta 


C15H310 


CsHiiO 


1 


ortho 


C15H310 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C16H330 


C5H11O 


1 


para 


C16H330 


C5H11O 


1 


meta 


C16H330 


C5H11O 


1 


ortho 
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X 


r5 


n 


Position 


C16H330 


CsHuO 


2 


ortho/para 


C17H350 


C5H11O 


1 


para 


C17H350 


C5H11O 


1 


met a 


C17H350 


CsHuO 


1 


ortho 


C17H350 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C18H370 


C5H11O 


1 


para 


C18H370 


CsHiiO 


1 


meta 


C18H370 


C5H11O 


1 


ortho 


C18H370 


CsHuO 


2 


ortho/para 


CH30 


C6H13O 


1 


meta 


CH30 


C6H13O 


1 


para 


CH30 


C6H13O 


1 


ortho 


CHsO 


C6H13O 


2 


ortho/para 


C2H5O 


C6H13O 


1 


para 


C2H5O 


C6H13O 


1 


meta 


C2HSO 


C6H13O 


1 


ortho 


C2H5O 


C6H13O 


2 


ortho/para 






1 


peira 


C3H7O 




1 


meta 


C3H7O 




1 


ortho 


C3H7O 


C6H13O 


2 


ortho/para 


C4H9O 


CeHisO 


1 


para 


C4H9O 


CeHnO 


1 


meta 


C4H9O 


C6H13O 


1 


ortho 


C4H9O 


C6H13O 


2 


ortho/para 


C5H11O 


CeHnO 


1 


para 


C5H11O 


CeHuO 


1 


meta 


C5H11O 


CeHisO 


1 


ortho 


C5H11O 


C6H13O 


2 


ortho/para 


C6H13O 


G6H13O 


1 


para 


C6H13O 


C6H13O 


1 


meta 


C6H13O 




1 


ortho 


C6H13O 


C6H13O 


2 


ortho/para 


C8H17O 


CeHnO 


1 


para 


C8H17O 


C6H13O 


1 


meta 


C8H17O 


CeHuO 


1 


ortho 


C8H17O 


CeHnO 


2 


ortho/para 


C12H25O 




1 


para 


C12H25O 


CeHnO 


1 


meta 


C12H25O 


C6H13O 


1 


ortho 


C12H25O 


C6H13O 


2 


ortho/para 


C13H27O 


CeHnO 


1 


para 


C13H27O 


CeHnO 


1 


meta 


C13H27O 


CeHnO 


1 


ortho 


C13H27O 


CeHnO 


2 


ortho/para 


C14H29O 


C6H13O 


1 


para 


C14H29O 


C6H13O 


1 


meta 


C14H29O 


C6H13O 


1 


ortho 


C14H29O 


C6H13O 


2 


ortho/para 


C15H31O 


C6H13O 


1 


para 
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n 


Position 


C15H310 


C6H130 


1 


meta 


C15H310 


C6H130 


1 


ortho 


C15H310 


C6H130 


2 


ortho/para 


C16H330 


C6HX30 


1 


para 


C16H330 


C6H13O 


1 


meta 


C16H330 


C6H13O 


1 


ortho 


C16H330 


C6H13O 


2 


ortho/para 


C17H350 


CeHnO 


1 


para 


C17H350 


C6H13O 


1 


meta 


C17H350 


C6H13O 


1 


ortho 


C17H350 


C6H13O 


2 


ortho/para 


C18H370 




1 


para 


C18H370 


C6H13O 


1 


meta 


C18H370 


C6H13O 


1 


ortho 


CieH370 


C6H13O 


2 


ortho/para 


CH3O 


C7H15O 


1 


meta 


CH3O 


C7H15O 


1 


para 


CH3O 


C7H15O 


1 


ortho 


CH3O 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C2H5O 


C7H15O 


1 


para 


C2H5O 


C7H15O 


1 


meta 


C2H5O 


C7H15O 


1 


ortho 


C2H5O 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C3H7O 


C7H15O 


1 


para 


C3H7O 


C7H15O 


1 


meta 


C3H7O 


C7H15O 


1 


ortho 


C3H7O 


C7H15O 


2 


ortho/para 


CiHgO 


C7H1SO 


1 


para 


C4H9O 


C7H15O 


1 


meta 


C4H9O 


C7H15O 


1 


ortho 


C4H9O 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C5H11O 


C7H15O 


1 


para 


C5H11O 


C7H15O 


1 


meta 


C5H11O 


C7H15O 


1 


ortho 


C5H11O 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C6H13O 


C7H1SO 


1 


para 


C6H13O 


C7H15O 


1 


meta 


C6H13O 


C7H15O 


1 


ortho 


C6H13O 


C7H15O 


2 


ortho/para 


CaHi70 


C7H15O 


1 


para 


CeHi70 


C7H15O 


1 


meta 


CgHnO 


C7H15O 


1 


ortho 


CbHi70 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C12H25O 


C7H15O 


1 


para 


C12H25O 


C7H15O 


1 


meta 


C12H25O 


C7H15O 


1 


ortho 


C12H25O 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C13H27O 


C7H15O 


1 


para 


C13H27O 


C7H15O 


1 


meta 


C13H27O 


C7H15O 


1 


ortho 
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Position 


C13H270 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C14H290 


C7H15O 


1 


para 


C14H290 


C7H15O 


1 


meta 


CUH290 


C7H15O 


1 


ortho 


C14H290 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C15H310 


C7H15O 


1 


para 


C15H310 


C7H15O 


1 


meta 


CisHaiO 


C7H15O 


1 


ortho 


C15H310 


C7HX5O 


2 


ortho/peura 


C16H330 


C7H15O 


1 


para 


C16H330 


C7H15O 


1 


meta 


C16H330 


C7H15O 


1 


ortho 


C16H330 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C17H350 


C7H15O 


1 


para 


C11H350 


C7H15O 


1 


meta 


C17H350 


C7H15O 


1 


ortho 


C17H350 


C7H15O 


2 


ortho/para 




C7H15O 


1 


para 


C18H370 


C7H15O 


1 


meta 


C18H370 


C7H15O 


1 


ortho 




C7H15O 


2 


ortho/para 


CH30 


CeHnO 


1 


meta 


CH30 


CeHnO 


1 


para 


CH30 


CeHnO 


1 


ortho 


CH30 


C8H17O 


2 


ortho/para 


C2HSO 


CbHi70 


1 


para 


C2H50 


C8H17O 


1 


meta 


C2H50 


CbHi70 


1 


ortho 


C2H50 


CsHnO 


2 


ortho/para 


C3H70 


CeHnO 


1 


para 


C3H70 


CbHi70 


1 


meta 


C3H70 


CsHnO 


1 


ortho 


C3H70 


CbHi70 


2 


ortho/para 


C4H90 


CsHnO 


1 


para 


C4H90 


C8H170 


1 


meta 


C4H90 


C8H170 


1 


ortho 


C4H90 


CsHnO 


2 


ortho/para 


CsHiiO 


CBH170 


1 


para 


CsHiiO 


C8H170 


1 


meta 


C5H11O 


CsHnO 


1 


ortho 


C5H11O 


C8H170 


2 


ortho/para 


CeHisO 


C8H170 


1 


para 


C6H13O 


C8H170 


1 


meta 


CeHisO 


C8H170 


1 


ortho 


C6H13O 


C8H170 


2 


ortho/para 


C8H17O 


CbHi70 


1 


para 


C8H17O 


CsHnO 


1 


meta 


C8H17O 


C8H170 


1 


ortho 


C8H17O 


CBH170 


2 


ortho/para 


C12H25O 


CBH170 


1 


para 
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Position 


C12H250 


C8H17O 


1 


meta 


C12H250 


C8H17O 


1 


ortho 


C12H250 


C8H17O 


2 


ortho/para 


C13H270 


C8H17O 


1 


para 


C13H270 


C8H17O 


1 


meta 


C13H270 


C8H17O 


1 


ortho 


C13H270 


C8H17O 


2 


ortho/para 


C14H290 


C8Hl70 


1 


para 


C14H290 


C8H17O 


1 


meta 


C14H29O 


C8H17O 


1 


ortho 


C14H290 


CeHi70 


2 


ortho/para 


C15H31O 


C8H17O 


1 


para 


C15H31O 


C8H17O 


1 


meta 


CisHaiP^. 


C8H17O 


1 


ortho 


C15H31O 


C8H17O 


2 


ortho/para 


C16H33O 


C8H17O 


1 


para 


C16H330 


C8H17O 


1 


meta 


C16H33O 


CeHnO 


1 


ortho 


C16H33O 


C8H17O 


2 


ortho/para 


C17H35O 


CaHnO 


1 


para 


C17H35O 


C8H17O 


1 


meta 


C17H35O 


C8H17O 


1 


ortho 


C17H35O 


C8H17O 


2 


ortho/para 


C18H37O 


C8H17O 


1 


para 


CX8H37O 


C8H17O 


1 


meta 


C18H37O 


C8H17O 


1 


ortho 


C18H37O 


C8H17O 


2 


ortho/para 
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Die erfindungsgemaB zu venvendenden Verbindungen der Formel I bis HI konnen nach der Gleichung 

- 3 ROH 

Rl CH2 R2 + R* NH2 + R3C40R)3 — ' ^ I 

R = CH3, C2H5 

durch Kondensalion hergestelk werden, wobei "Rl his die ohen genannie Hedeuning haben. 

Beispielsweise ergibt die Umsetzung von 2,4-Pentandion mil Anlhranilsaurc-2-ethylhexylester und Triethylorthofor- 
miat die Verbindung 24 in Tabelle 2. 

Die Uchtschutzmittel enthaltenden kosmetischen und pharmazeutischen Zubereitungen sind in der Regel auf der Ba- 
sis eines Tragers, der mindeslens eine Olphase enthalt. Es sind aber aiich Zubereitungen ailein auf wafiriger Basis bei 
Verwendung von Verbindungen mil hydrophilen Substituenten moglich. DemgemaB kommcn Ole, Ol-in-Wasser- und 
Wasser-in-Ol-Emulsionen, Creiiies und Fasten, LippenschutzslifUnassen oder fellfreie Gele in BelnichL 

Solchc Sonncnschutzpraparatc konnen dcmgcmafi in flussigcr. pastoscr odcr fester Forni vorlicgcn, bcispidswcisc als 
Wasser-in-Ol-Cremes. Ol-in-Wasser-Crenies und -Lotionen, Aerosol-Schaumcremes, Gele, Ole, Fettstifte, Puder. Sprays 
Oder alkohoUsch-waBrige Tjolionen. 

Ubliche Olkomponenten in der Kosmetik sind beispielsweise Paraffinol. Glycerylstearat, Isopropylmyristat Diisopro- 
pyladipat, 2-Ethylhexansaurecetylstearylester, hydriertes Polyisobulen, Vaseline, Ci^lsaure/Caprinsaure-Triglyceride. 
mikrokristallines Wachs. Lanolin und Stcarinsaure, 

Ubliche kosmelische Hilfssioffe, die als Zusatze in Betracht kommen kennen, sind z. B. Co-Emulgaioren, Fetle und 
Wachsc, Stabilisatorcn, Vcrdickungsmittel, biogene Wirkstoffe, Fibnbildner, Duftstoffe, Farbstoffe, Perlglanzmitlel, 
Konservierungsiiiitlel, Piginenle, Elektrulyle (z. B. Magnesiuinsulfal) und pH-Regulaloren. Als Co-Einulgaloren kom- 
mcn vorzugswcisc bckanntc W/O und dancbcn such 0/W-Emulgatorcn wic ctwa Polyglyccrincstcr, Soibitancstcr odcr 
teilveresterte Glyceride in Betracht. 'IVpische Beispiele fur Fette sind Glyceride; als Wachse sind u. a. Bienenwachs, Par- 
affinwachs oder Mikrowachse gegebenenfalls in Komhinaiion mit hydrophilen Wachsen zu nennen. Als Stabilisaloren 
konnen Metallsalze von Fettsaurcn wie z. B. Magnesium-, Aluminium- und/oder Zinkstearat eingesetzt werden. Gceig- 
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ncle Verdiclcungsmittel sind bcispielsweise vemetzie Polyacrylsaurcn und deren Dcrivate. Polysaccharide, insbesondere 
Xamhan-(jum. (ruar-(juar, Agar-Agar» Alginate und TVlosen, (!arboxymelhylcellulose und Hydroxyethylcellulose, fer- 
ncr rcilalkohole, Monoglyceride und Pctlsaurcn, Polycrylatc, Polyvinylalkohol und Polyvinylpynolidon. Unter biogc- 
nen WirksiofFen sind bcispielsweise Pflanzenextrakte, EiweiBhydrolysaie und Vttaminkomplexe zu verstehen. Ge- 

S brauchliche Filmbildncr sind bcispielsweise Hydrocolloide wie Chitosan, niikrokiistaUines Chiiosan oder quaierniertes 
Chilosan. Polyvinylpyrrolidone \^nylpyrrolidon-Vinylaceial-Copolyuierisale, Polyinere der Acrylsaurereihe, qualemare 
CcUulosc-Dcrivalc und ahnlichc ^fcrtlindungcn. Als Kcnscrvicningsmittcl cigncn sich bcispiclswcisc-Formaldchydlo- 
sung, p-Hydroxybenzoat oder Sorbinsaure. Als Perlglanzmiltel konunen bcispielsweise Glycoldistearinsaureester wie 
Hlhylenglycoldisiearal, aher auch FeiLsauren und FeiLsauTcmonoglycolester in Betracht. Als FarhsiofFe k6nnen die fQr 

10 kosmctische Zwecke geeigneten und zugelassenen Substanzcn verwendet werden, wie sie beispielswcise in der Publika- 
tion "Kosmetische Farbemitlel" der Farbsioffkoimmission der Deutschen Forschungsgemeinschaft, verOffenllichl im 
Vcrlag Chemie, Wcinheim, 1984, zusammengestelll sind. Dicse Faibstoffe werden ublicherweise in Konzentration von 
0,001 bis 0,1 Gew.-%, bezogen auf die gesamte Mischung, eingesetzL 
Der Gesamtanteil der Hilfs- und Zusatzsto£fe kann 1 bis 80, vorzugsweise 6 bis 40 Gew.-% und der nicht wafirige An- 

15 teil ("Aklivsubslanz") 20 bis 80, vouugsweise 30 bis 70 Gew.-% - bezogen auf die Miltel - belragen. Die Henilellung 
der Mittd kann in an sich bckanntcr Wcisc, d, h. bcispielsweise durch HdB-, Kalt-, HciB-HciB/Kalt- bzw, PIT-Emulgic- 
rung erfolgen. Hierbei handelt es sich urn ein rein mechanisches Verfahren, eine cheinische Reaktion findet nicht statt 
SchlieBlich konnen weiiere an sich bekannte im UV- A-Bereich absorbicrenden Substanzen mitverwendet werden, so- 
fern sie im Ocsamtsystem der crfindungsgemaB zu verwendenden Kombination aus UV-B und UV-A-Hlter slabil sind. 

21) (regensiand der voriiegenden Erfindung sind weiterhin kosmetische und pharmazeudsche Zubereitungen, die 0,1 bis 
10 Gew.-%, vorzugsweise 1 bis 7 Gew.-%, bezogen auf die gesamte Menge der kosmetischen und pharmazeutiscfaen Zu- 
bereitung, eine oder mehrere der Verbindungen der Formel I zusammen mit an sich fUr kosmedsche und phannazeutische 
Zubereitungen bekanntcn, im UV-B-Bereich absorbicrenden Verbindungen als Lichtschutzmittel cnthaltcn, wobd die 
Verbindungen der Fonuel I in der Regel in geringerer Menge als die UV-B-absorbicienden Verbindungen cingeselzl wer- 

25 den. 

Der groBte '11? i I der Lichtschutzmittel in den 7.um .Schutr der menschlichen Kpiderniis dienenden kosmetischen und 
pharmazcudschcn Zubereitungen bcstcht aus Verbindungen, die UV-Licht im UV-B-Bcrcich absorbicrcn d. h. im Bc- 
reicb von 280 bis 320 nm. Bcispielsweise betragt der Anteil der erfindungsgemafi zu verwendenden UV-A-Absorfoer 10 
bis 90 Gew.-%, bevorzugt 20 bis 50 Gew.-% bezogen auf die Gesamtmenge von UV-B und UV-A-absotbierenden Sub- 
30 stanzen. 

Als UV-B-Filtersubstanzen, die in Kombinadon mil den erfindungsgemafi zu verwendenden V&ibindungen der Formel 
I angewandt werden, kommen beliebige UV-B-Filtersubstanzcn in Betracht Beispielsweise sind zu ncnnen: 
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Nr. 


Stoff 


CAS-Nr. 
( =S§.ure) 


1 


4 -Aminobenzoesaure 


150-13-0 


2 


3- (4'Trimethylainmonixim) •benzylidenboman-2 -on- 
met hylsu If at 


COTQ^ - 07 .*5 

1)3 D y 1 ^ 


3 


3,3,5 -Tr imethyl - cyclohexyl - sal icylat 
(Homosalatum) 


118-56-9 


4 


2 - Hydroxy - 4 - me thoxy - benz ophenon 
(Oxybenzoniun) 


131-57-7 


5 


2-Phenylbenzimidazol-5-sulfonsaure \md ihre 
Kalium-, Natrium- u. Triethanolaminsalze 


27503-81-7 


6 


3,3' - (1,4-Phenylendi- 
moh'hin^ -bis (7 7 - dimethyl -2 -oxob icy clo [2-2,1] hep- 
tan-l-methansulfonsaure) vmd ihre Salze 


9 U43 / - - ^ 


7 


4 - Bis (pblyethoxy ) amino-benzoesaurepolyethoxy - 
ethylester 


113010-52-9 


8 


4-Dimethylamino-benzoesaure-2-ethylhexylester 


21245-02-3 


9 


Salicylsa\ire-2 -ethylhexylester 


118-60-5 


10 


4 - Me thoxy - z imtsaur e - 2 - isoeimyles ter 


7/6/7-10-2 


11 


4 - Me thoxy - z imtsaur e - 2 - e thy Ihexyles t er 


5466-77-3 


12 


2 - Hydroxy - 4 - me thoxy - benz ophenon - 5 - su 1 f on - 
(Sulisobenzonum) xmd das Natriumsalz 


4065-45-6 


13 


3- (4' -Sulfo)benzyliden-bornan-2-on und Salze 


58030-58-6 


14 


3- (4' -Methyl)benzyliden-boman-2-on 


36861-47-9 


15 


3 - Benzyl idenboman- 2 - on 


16087-24-8 


16 


1- (4' -Isopropylphenyl) -3 -phenylpropan-1, 3 -dion 


63260-25-9 * 


17 


4 - Isopropylbenzylsalicylat 


94134-93-7 


18 


2,4, 6-Trianilin- (o- 

carbo-2' -ethylhexyl-1' -oxy) -1, 3, 5- triazin 


88122-99-0 


19 


3 - Imlaazoi 4 "y X acryi.5aui *= u-iiu xixx c^y^xi.^ ^^^y^^*- 


104-98-3* 


20 


2 -Cyano- 3 , 3 - diphenylacrylsaureethylester 


5232-99-5 


21 


2 -Cyano- 3 , 3 -diphenylacrylsSure- 2 ' - ethylhexyl- 
ester 


6197-30-4 


22 


Menthyl-o-aminobenzoate oder: 

5 -Methyl -2- (1-methylethyl) -2 -aminobenzoate 


134-09 -8 


23 


Glyceryl p-aminobenzoat oder: 
4-AminoDenzoesauxe X yxyuwiyx eoucx 


136-44 -7 


24 


2,2' -Dihydroxy-4 -methoxybenzophenon (Dioxyben- 


131-53-3 


25 


2 -Hydroxy- 4 -methoxy-4 -methylbenzophenon (Mexo- 
non) 


1641-17-4 


26 


Triethanolamin Salicylat ' 


2174-16-5 


27 


Dimethoxyphenylglyoxalsaure oder: 

3,4- dimethoxy-phenyl -glyoxal - saures Natrium 




28 


3- (4'Sulfo)benzyliden-boman-2-on und seine 
Salze 


56039-58-8 
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SchlieBlicb sind auch mikromsierte Hgmente wie Tttandioxid und Zinkoxid zu nennen. 

Zum vSchuiz menschlicher Haare vor IJV-Sinihlen konnen die erfindungsgemaBen Lichtschuizmitiel der Formel I in 
Shampoos, Lotionea, Gelen odcr Craulsionen in Konzcntrationcn von 0,1 bis 10 Gcw.-%, bevorzugt 1 bis 7 Gcw.-% cin- 
gearbeitet werden. Die jeweiligen Fommlierungen ktinnen dabei u. a. zum Waschen, Farben sowie zum Frisieren der 
5 Haare vcnvcndct wcrdcn. 

Die erfmdungsgeiirdfi zu verwendenden Verbindungen zcichnm sich in der Regel durch ein besondere hohes Absorp- 
tionsvcrmogcn ira Bcrcich der UV-A-Slrahlung niit scharfcr Bandcnstrukiur aus^Wciicrhin sind sic gut in kosmctischcn 
Olen loslich und lassen sich leicht in kosmelische Hormulierungen einarbeilen. Die mil den Nferbindungen I hcrgeslelllen 
Hmulsionen 7£ichnen sich hesonders durch ihre hohe Stahilitai, die Verbindungen 1 selher durch ihre hohe Phoioslabilitai 
10 aus, und die mil I hei^eslelllen Zubereitungcn durch ihr angenehmes Hautgefuhl aus. 

(jegensiand der Erfindung sind auch die Verbindungen der Formel I zur Verwendung als Medikament sowie pharma- 
zeutische Mittcl zur vorbcugendcn Behandlung von Entzundungen und AUeigien der Haul sowie zur Verhiitung bc- 
stimmter Hautkrebsarten, welche eine wirksame Menge mindestens einer Verbindung der Formel I als Wirkstoff enthal- 
tcn. 

15 Das eriindungsgemiiBe phaniiazeutische Millel kann ordl oder lopisch verabreichl werden. Fiir die orale \fcrabrei- 
chung licgt das pharmazcutischc Mittcl in Form von u. a. Pastillcn, Gclatinckapscln, Dragccs, als Sirup, L6sung, Emul- 
sion Oder Suspension vor. Die topische Anwendung der pharmazeutiscben Mittel erfolgt beispielsweise als Salbe, 
Creme, Gel, Spray, Tiisung oder T/)tion. 

21) Beispiele 

1. Herstellung 

Beispiel 1 

AUgemeine Vorschrift (fur die Verbindung der Nr. 1 der 'Ikbelle 2) 



25 



0,1 mol p-Aminobenzoesaurc-2-ethylhexylester, 0,1 mol Pivaloylacctonitril und 0,1 mol Tricthylorthofonniat wurdcn 
in 100 ml Diethylenglykol 2 h auf 120*'C erhii7l, wobei Hthanol ahdestilliert wunie. Nach Abktihlung auf SO^'C wurde 
30 mit Wasser versctzt und vom ausgefalienen Nicderschlag abfiltriert. AnschheBend wurde aus Petrolelher umkristallisierl. 
Man erhiell in 80%iger Ausbeule Verbindung 1 der Tabelle 2. 

Beispiel 2 

35 0,1 mol Anlhranilsiiiin;-2-elhylhexylesler, 0,1 mol 2,4-PbnLimdion und 0,1 mol TVielhylorlhofonidal wunien in 100 ml 
Diethylenglykol 2 b auf 120**C crhitzt, wobci Ethanol abdcstillicrt wurde. Nach Abkiihlung auf 80**C wurde mil Wasser 
verselzt und vom ausgefalienen Nicderschlag abfiltriert AoschlieBend wurde aus Pelrolether umkristallisiert. Man er- 
hiell in 70%iger Ausbeure Verbindung 24 der Tabelle 2. 

40 Beispiel 3 

0,1 mol m-lbluidin, 0,1 mol Pivaloylacetonitril und 0,1 mol TVieihylorthofonniat und 1 g Zinkchlorid warden in 
100 ml Diethylenglykol 2 h auf 120**C erhitzt, wobei Ethanol abdeslilUert vmrdc, Nach Abkuhlung auf 80°C wurde mit 
Wasser verselzl und vom ausgefalienen Nicderschlag abfiluita-l. AnschlieBend wurde aus PeUx)lelher umkrislallisien. 
45 • Man crhiclt in 70%igcr Ausbeule Verbindung 2 der Tabelle 2. 

Weitere so hergeslellle Verbindungen sind in Tabelle 2 angegeben. 
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TabeUe2 



1 y ^C=C ^CH3 

(/ \ HN-^ ^CO C— CH3 

R CH3 




Nr . 




unax 


Ell 


1} 


4 • L.UWV*8**17 


346 


860 


2) 


0 -Un3 


338 


J f 0 


J I 


It wwnj 


348 


S41 


A \ 

4) 




342 


000 


5) 


/I _ _ ^ tJ^ 
4 -n"L-4tl9 


342 


0 0 V 


6) 


4.-CONnL-8"-17 


346 


/ / 0 


7) 


4-160"U3n7 


342 




8) 


4-0-^307 


342 


918 


9) 


0 /^rt/V IT. _ 1) 

2-COCK-arli7 


348 


717 


10) 




338 




11) 


2 - COOCj 5tl3 1 i 1 so ; * 


346 


3 0 J 


12} 


3* ISO vA-3n7 


340 




13) 


2-COO^ X N®H(C2H40H)3 


346 


fifi7 (Wasser) 


14) 


2,5-Di-OCH3 


362 


AO 1 


15) 


2-COOH 


346 




16) 


4-SO3- X *HN(C2H40H)3 


340 




17} 




340 


1010 (Wasser) 


18) 


2-OC2HS 


352 


876 


19) 


2-COOCH3 




995 


20) 


2-COOCH2CH(CH3)2 


348 


864 


21) 


2-COOC4H9 


346 


825 


Nr, 


Verbindung 


Xmax 


Ell 


22) 


C=C 

HN^ \ 
J COC(CH3)3 

HsCOOC 1 ^ 

CH3 COOC2HS 


380 


768 


23) 


^CN 
C=C 

HN^ ^COC(CH3)3 


350 


817 
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5 






C— CH3 








R 


^max 


Ell 


10 


24) 


C= C 
HN^ ^COCHj 


344 


795 


15 










21) 


25) 


°\ COCH3 

HN^ \C0CH3 


344 


938 








25 










30 


26) 


-C0CH3 

HN-^ ^COCHj 


336 


1035 










35 




1 






40 


27) 


^C0CH3 

C=C 
HN^ CXK2i3 


346 


1049 


45 




9 

C00CbHi7 ^* 






50 


28) 


jjj,/ ^COOCaHs 


346 


757 


55 










w 


29) 


XOCH3 
jjy/ ^C00CH3 


346 


941 


6S 




V 

COOCaHn 
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(f ^CO C — CH3 




Nr. 


R 


Xmax 


Ell 


30) 


,C0CH3 
HN^ ^C00CH3 


344 


1008 


31) 


.COCH3 
c=c^ 

HN^ CO0C(CH3)3 
1 


344 


717 


32) 


HI,/ \ COOGsHi, 1) 

0CH3 


346 


646 


33) 


»\ CN 
HN'^ ^ COOCgHi, I) 
Jv_,0CH3 

1 11 


350 


612 


34) 


c=c 

HI,/ ^ COOCsHiT 1' 


322 


761 
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r-lS. ^C=C ^CH3 
^ \) — ^co — c— CH3 

^CH3 




Nr. 


R 




Ell 


35) 


C=C 

HN^ COOCaHi, l» 

COOC2H5 


332 


1105 


36) 


c==c 

HN'^ COOC8H17 i> 

1 

Jv^COOCHj 


336 


752 


37) 


H -COOCaHs 

C=C 
gj,/ ^COOCjHs 

,x^>v^C00CH3 


336 


890 


38) 


H .COOC2HS 

C=C 
jgj/ ^COOC2H5 


335 


630 


39) 


H ^ ^ COOC2H5 

C=C 
^/ \COOC2H5 

cooCflHn 


320 


700 
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yT^ c==c^ ^CH3 

(f \) HN^ CO C CH3 


Nr. 






Ell 


40) 


>s^COOC8Hi7 1> 


358 


743 


41) 


1 

COOCsHx? ^* 


330 


1191 


42) 


COOCaHiT i> 


374 


1175 


43) 


• «\ 

C=C 
HN^ ^COPh 

C00CbHi7 i> 


362 


869 


44) 


C00CaHi7 1> 


336 


896 



i» CeHi? = 2-Ethylhexyl 



45 



DE 197 12 033 A 1 



Allgcmcinc HerslcUvorschrift zur Hcrstellung von Emulsionen fiir kosmctische Zwcckc 

Allc dlloslichen Bcstandtcile wcrdcn in cinem Riihrkessel auf 85X crwannl. Wcnn allc Bcslandlcile gcschmolzen 
sind, bzw. als Fltissigphase vorlicgen, wird die Wasserphase unier Homogenisieren eingearbeiiet. Unier Rtihren wird die 
s Emulsion auf ca, 40°C abgckiihlt, parfumiert, homogenisiert und dann unier siandigem Rubreo auf 25°C abgdciihlt. 

Zubcrcitungcn _ 

Beispiel 4 

10 

Zusammenseczung fUr die lippenpflege 

ad 100 EuceriDum anbydhcum 
10,00 Glycerin 
IS lO^OUHlaniuiiiDioxid 

0,5-10 Vcrbindung Nr. 1 dcr Tabcllc 2 
8,00 Octyl Metboxydnnamat 
5,00 Zink Oxid 
4.00CastOTol 

2(1 4,00 Pentaerytfarithil Stearat/caprat/C!aprylat Adipat 

3,00 Glyceryl Stearat SB 

2,00 Bienenwachs 

2,00 Microkristallines Wachs 

2,00 Quaiemiuni-18 BenUmil 
25 1 ,50 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 

Bcispicl 5 

Zusammensetzung fiir die Lippenpflege 

30 

ad 100 Eucerinum anhydricum 
10,00 Glycerin 
10,00 'HlaniumDioxid 
0,5-10 Verbindung Nr. 24 der T^belle 2 
35 8,00 Oclyl Melhoxycinnaiual 
5,00 Zink Oxid 
4.00CastQrbl 

4,00Pentaerythrithil Stearat/caprat/Caprylat Adipat 
3,00 Glyceryl Stearat SE 
40 2,00 Bienenwachs 

2,00 Microkristallines Wachs 
2,00 Quateniium^lS Bentonit 
1 ,50 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 

45 Beispiel 6 

Zusammcnsctzung fiir Sunblockcr mit Mikropigmcntcn 

adlOOWasser 
so 1 0,00 Octyl Metboxcinnamat 

6,00 PECr-T-Hydrogenated Castor Ol 
. 6,00 Titanium Dioxid 

0,5-10 Vcrbindung Nr. 1 der melle 2 

5.00 Mineral Ol 
55 5,00 Isoauiyl p-Melhoxycinnaiuat 

5,00 Propylcn Glycol 

3,00 Jojoba Ol 

3,004-Methylbenzyliden Campher 
2,00 PEG-45A)odecyl Glycol Copolymer 
60 l,00Dimethicon 

0,50 FEG-40-Hydrogcnated Castor Ol 
0,50 Tocopheryl Acetat 
0,50Phenoxyethanol 
0,20 EDTA 

65 



46 



DE 197 12 033 A 1 



Beispiel 7 

Zusammensctzung fiir Sunblockcr mit MLkropigmenten 

ad lOOWasser 

10,00 Oclyl Methoxcinnainal 

6.00 PEG-7-Hydrogcnatcd Caslor Ol 

6,00 Titanium Dioxid 

0,5-1 0 Verhindung Nr. 24 der Tabelle 2 

5,00 Mineral Ol 

5,00 Isoamyl p-Methoxycinnamat 
5,00Propylen Glycol 
3,00 Jojoba Ol 

3 ,00 4-MeihylbenzyUden Can^hcr 
2,00 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 
1 ,00 Dimcthicon 

0,50 PliG-40-Hydrogenated Castor Ol 
0,50Tocopheryl Acetat 
0,50 Phcnoxyethanoi 
O^EDTA 

Beispiel 8 
FelUreies Gel 

ad 100 Wasser 

8,00 Octyl Mcthoxycinnamat 

7,00 Titanium Dioxid 

0,5-10 Verbindung Nr. 1 der Tabelle 2 

5.00 Glycerin 

5,00PECj-25PABA 

1,00 4-Methylbenzyliden Camphcr 

0,40 Acrylate C10-C30 Alkyl Acrylal Crosspolymer 

0,30 Imidazolidinyl Urea 

0,25 Hydroxyelhyl Cellulose 

0,25 Sodium Mcthylparabcn 

0,20Disodium HLXIA 

0,15 Fragrance 

0,15 Sodium Propylparaben 

0.10 Sodium Hydroxid 

Beispiel 9 
Feltfreies Gel 

ad 100 Wasser 

8,00 Octyl Mcthoxycinnamat 

7,00 Titanium Dioxid 

0,5-1 0 Verbindung Nr. 24 der Tabelle 2 

5,00 Glycerin 

5.00PECJ-25PABA 

1 ,00 4^M eth ylbenzyUde n Camphcr 

0,40 Acrylate C 10-C30'Alkyl Aciylat Crosspolymer " 

0.30 Imidazolidinyl Urea 

0,25 Hydroxyelhyl Cellulose 

0,25 Sodium Mcthylparabcn 

0,20DisodiumKl>'lA 

0,1 5 Fragrance 

0,15 Sodium Propylparaben 

0,10 Sodium Hydroxid 

Beispiel 10 
Sonnencreme OL^F 20) 

ad 100 Wasser 

8,00 Octyl Methoxycinnamat 

8,00 Titanium Dioxid 
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6,00 PEG-7-Hydrogcnatcd Castor Ol 

0^5 10 Verbindung Nr. 1 derTabeUe 2 

6,00 Mineral Ol 

5,00 Zink Oxid 
5 5 ,00 Isopropyl Palmi tat 

5,00 Liudazolidinyl Urea 

3,00JojobaCl 

2.00 PHG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 

1 ,00 4-Methylben7.yiiden Campher 
10 0,60 Magnesium Stcarat 

0,50 Tocopheryl Aceiai 

0,25 Mclhylparaben 

0,20DisodiumEDTA 

0,15 Propylparaben 

15 

Bcispicl 1 1 

Sonnencreme (\JSV 20) 
ad 100 Wasscr 
21) 8,00 Octyl Methoxycinnamat 

8,00 Titanium Dioxid 

6,00 PEG-7-Hydrogenated Castor Ol 

0,5-10 Verbindung Nr. 24 der Tabcllc 2 

6,00 Mineral Ol 
25 5,00 Zink Oxid 

5,00 Isopropyl Palmitat 

5,00 Imidazolidinyl Urea 

3,00 Jojoba Ol 

2.00PKG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 
30 1,00 4-Methylbenzyliden Can^jher 

0,60 Magnesium Siearat 

040 Tocopheryl Acetat 

0,25 Methylparaben 

0,20DisodiumEDTA 
35 0,15 Propylpardben 

Beispiel 12 
Sonnencreme wasserfest 

40 

ad 100 Wasser 

8,00 Octyl Methoxycinnamat 

5,00 PEG-7-IIydrogenated Castor Ol 

5,00 Propylene Glycol 
45 4,00 Isopropyl Palmitat 

4,00 CapryUc/Capric Triglycerid 

0,5-10 Verbindung Nr. 1 dcr TabcUc 2 

4,00 Glycerin 

3,00 Jojoba Ol 
50 2,00 4-Methylbenzyliden Campher 

2,00 Titanium Dioxid 

1,50 PCG-45^odecyl Glycol Copolymer 

1,50 Dimethicon 

0,70 Magnesium Sulfat 
55 0,50 Magnesium Slearal 

0,15 Fragrance 

Beispiel 1 3 

GO Sonnencreme wasserfest 

ad 100 Wasser 

8,00 Octyl Methoxycinnamat 
5,00 PEG-7-Hydrogenaled Castor Ol 
65 5,00 Propylene Glycol 
4,00 Isopropyl Palmitat 
4,00 Caprylic/Capric TViglycerid 
0,5-10 Verbindung Nr, 24 der melle 2 
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4,00 Glycerin 
3,00 Jojoba Ol 

2,00 4-Methylbenzyliden Camphcr 

2,001^131110111 Dioxid 

1,50 FEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 

1 ,50 Dimelhicon 

0,70 Magnesium Sulfai 

0,50 Magnesium SJlearat 

0.15 Fragrance 

Beispiel 14 
Sonnenmilch (LSF 6) 

adlOOWasser 
10.00 Mineral Ol 

6.00 PKG-7-Hydrofienated Castor Ol 

5,00 Isopropyl Palmitat 

3,50 Octyi Methoxycinnamat 

0,5 lOVerbindungNr. lderTabelle2 

3,00 Caprylic/Capric Triglycerid 

3.00 Jojoba Ol 

2,00 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 

0,70 Magnesium SulTal 

0,60 Magnesium Stearat 

0,50 Ibcopheryl Acetat 

0,30 Glycerin 

0^ Methylparaben 

0.1 5 Propylparaben 

0,05 Tocopherol 

Beispiel 15 
Sonncnmilch (LSF 6) 

adlOOWasser 
10.00 Mineral Ol 

6,00 PFXj-7-Hydrogenated Castor Ol 
5,00 Isopropyl Palmitat 
3,50 Octyl Methoxycinnamat 
0,5-10 Verbindung Nr. 24 der TabeUe 2 
3.00 Caprylic/Capric TViglycerid 
3,00 Jojoba Ol 

2,00 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 

0,70 Magnesium Sulfai 

0.60 Magnesium Stearat 

0,50 Tocophcryl Acetat 

0.30 Glycerin 

0,25 Methylparaben 

0,15 I*ropylparaben 

0.05 Tocopherol 

Beispiel 16 
Sonnencreme wasserfesl 

adlOOWasser 

8,00 Octyl Methoxycinnamat 

5.00 PEG-7-Hydrogenated Castor Ol 

5,00 Propylene (Hycol 

4,00 Isopropyl Palmitat 

4,00 Caprylic/Capric TWglycerid 

04-10 Verbindung Nr. 17 der TabeUe 2 

0.5-10 Verbindung Nr. 24 der Tabelle 2 

4.00 Glycerin 

3.00 Jojoba Ol 

2,00 4-Methylben7.yliden Campher 
2,00 Titanium Dioxid 
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1 ^0 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 
l,50r>imethicon 
0 JO Magnesium Sulfat 
0^0 Magnesium Stearat 
5 0.15 Fragrance 

Bcispicin 
Sonnenmilch 

10 

ad lOOWasser 
10.00 Mineral Ol 

6.00 PEG-7-Hydrogenaied Castor Ol 
5,00 Isopropyl Palmitai 
IS 3 ^0 (Xly I Melhuxycinnauial 

0,5-10 Vcrbindung Nr. 17 dcr Tabcllc 2 
3.00 Caprylic/Capric 'IViglycerid 
3.00 Jojoba Ol 

2,00 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 
21) 0.70 Magnesium Sulfal 

0,60 Magnesium Stearat 

0.50 Tocopheryl Acetal 

030 Glycerin 

0.25 Methylpardben 
25 0.15 Propylparaben 

0,05 'Ibcopherol, 

Patentansprucbe 
30 1. Verwendung von Verbindungen dcr Formel I 

I 
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in der die C=C Doppelbindung in der K oder t Kontiguration vorliegt und die Variablen folgende Hedeutunc haben: 
R» COOK^ COR^ CX)NR5R6, ci^, O=S(-R5)=0, 0=S(-0R5)=0. R^o-P (-0R«)=0; 
R2 COOR^ COR^ CONR5R6 0=S(.r6)=o, 0=S(-0R6)=0, R'^OP (.0R«)=0; 
40 R3 Wasserstoff, einen gegebenenfalls substituierten aliphatischen, cycloaliphaiischen. araliphatischen oder aroma- 
tischen Rest mit jeweils bis zu 1 8 C-Atomen; 

R"* einen gegebenenfalls substituierten aromatischen oder heteroaromaiischen Rest mit 5 bis 12 Ringatomen; 
R5 bis R* unabhangig voneinander Wasserstoff, einen offenkettigen oder verzweigten aliphatischen, araliphati- 
schen, cycloaliphaiischen oder gegebenenfalls substituierten aromatischen Rest mil jeweils bis zu 18 C-Aloinen, 

45 wobei die Variablen R^ bis R* unlcrcinander. jeweils zusammen mil den Kohlenstoffatomcn. an die sie gebunden 

sind, gemeinsam einen 5- oder 6-Ring bilden konnen, der gegebenenfalls weiter anelliert sein kann, 
als UV-Filtcr in kosmctischcn und pharmazcudschcn Zubcrcitungcn zum Schutz dcr mcnschlichcn Haut oder 
mcnschlicher Haare gegen Sonnenstrahlen. allein oda^ zusammen mit an sich fiir kosmetische und pharmazeutische 
Zuhereitungen bekannten, im UV-Bereich absorbienenden Verbindungen. 

50 2. Verwendung von Verbindungen der Formel I gcmafi Anspruch 1 als UV- A-Hlter. 

3. Verwendung von Verbindungen der Formel I gemSB Anspruch 1, wobei R3 fiir Wasserstoff, R* flir (3^. C00R5 
und C0R5 und R^ fUr CN, CXX)R6 und CX)R6 slchen, wobei R5 und R^ voneinander unabhangig offenkcttige oder 
verzweigte aliphatische oder gegebenenfalls substituierie, aromatische Reste mit bis zu 8 C-Atomen bedeuten. 

4. Verwendung von Verbindungen der Formel I gemaB Anspruch 1 . wobei R^ fiir gegebenenfalls durch hydrophile 
55 oder lipophile Subslituenlen subsliluierles Phenyl slehL 

5 . Verwendung von Verbindungen dcr Formel I gcmafi Anspruch 1 , wobei R^ fiir cincn Alkoxyphcnyl- oder Alkox- 
ycarbonylphenylrest steht 

6. Verwendung von Verbindungen der Formel T gemSB Anspruch 1 , wobei R^ fUr einen Phenylrest stehl. der was- 
serloslich machende Substituenten tragi, ausgewahlt aus dcr Gruppe bestehend aus Carboxylat, Sulfbnat- oder Am- 

60 moniumrestea. 

7. Lichtschutzmittel cnthaltende kosmetische und pharmazeutische Zuhereitungen zum Schutz dcr menschlichen 
Epidermis oder menschlichen Haare gegen UV-Licht im Bereich von 280 bis 400 nm. dadurch gekennzeichnet, daB 
sie in eincm kosmetisch und pharmazeutisch geeignetcn TVagcr, allein oder zusammen mit an sich fur kosmetische 
und pharmazeutische Zuhereitungen bekannten im UV-Bereich absorbierenden Verbindungen, als photostahile UV- 

65 RUcr wirksamc Mcngcn von Verbindungen dcr Formel I 
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R4 NH *^ 5 

enlhalLen, in der die Variablen die Bedeulung geiuaB Anspruch 1 haben. 

8 Lichtschutzmittcl gcmaB Anspruch 7, cnthaltcnd als UV-A-Filtcr Vcrbindungcn der Fonncl I, wobci R-* fiir Was- 
serstoff, fUr CN. COOR^ und COR^ und R2 fiir CN, COOR^ und COR* stehen, wobei R^ und R* gegebenenfalls 
Ruhsiiluierte aliphalische oder aromatjsche Reste mil his zu 8 C-Atomen hedeuien. 

9. Lichtschutzmittcl gemaB Anspruch 7, enlhaltend ais UV-A-FUter Vcrbindungcn der Formel I, wobci R^ fur gc- 10 
gebenenfalls durch hydrophile oder Upophile Substituenten substituienes Phenyl steht, 

10 Lichtschutzmittcl gemaB Anspruch 7, enlhaltend als UV-A-Filter Vcrbindungcn der Formel I, wobci wobci R 
fiir Wasserstoff, R> fiir CN, COOR^ und COR^ und R^ fUr CN, COOR* und COR* stehen und R"* fiir einen Pbenyl- 
rcsl slcht, der durch Alkyl-, Alkoxy-, Alkylaminocarbonyl-, Alkoxycarbonylrcsic, mit jcweils bis zu 20 C-Atomen, 
oder mit Cyan- oder Carboxyresten, sowie iidl wasserloslich luachenden Substituenten. ausgewahll aus der Gruppe 15 
bcsichcnd aus Carboxylat-, Sulfonat- oder Alkylammoniunircstcn, substituicrt scin kann. 
11. Neue Vcrbindungcn der Formel II, 



II 

in der die C=C Doppelbindung in der E oder Z Konfiguralion vorUegt und in der R'* einen Phenylrest bedeuleU der 
durch einen oder mehrcrc Alkyl-, Alkoxy-, Alkylaminocarbonyl-, Alkoxycarbonylrestc, mil jewcils bis zu 20 C- 25 
Atomen oder Cyan- oder Carboxyreste. sowie durch wasserloslich machende Subsdluentcn, ausgewahll aus der 
Gruppe bcstchcnd aus Carboxylat-, Sulfonat- oder Alkylammoniunuxstcn, substituicrt scin kann, 

12. Neue Vcrbindungcn der Formel lH, 

H ^ ^C0CH3 30 

r4 NH 

in der die C=C Doppelbindung in der E oder Z Konfiguralion vorUegt und in der R^ einen Phenylrest bedeuict, der 
durch einen oder iiichrere Alkoxyreste mit bis zu 20 C-Atomen oder Alkoxy carbonylresle iidt 4 bis zu 20 C-Ato- 35 
men, sowie durch wasserloslich machende Substituenten, ausgewahll aus der Gruppe bcstchcnd aus Carboxylat-, 
SuUonat- oder Alkylainnioniumrcsten, subsUtuien scin kann und R^ eine otfenkettige, verzweigte oder cyclische 
Alkyl-, Alkoxy-, oder Alkoxyalkylgruppe mil jeweils bis zu 18 C- Atomen oder eine Aryloxygruppe hedeuteL 

13. Vcrbindungcn der Formel I zur Verwcndung als Arzncimitlcl. 

14. Pharmazcuiischc Zubereitung, dadurch gekennzeichnet, dafi sic eine wirksame Menge mindeslens einer der 40 
Vcrbindung der Formel I nach Anspruch 1 enthall. 
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Use of enamine derivatives as ultravioIet-A filters - are more stable than current UV-A filters 

.A bstract ; j^™,;„,.„ffnmmlarR3YR4NHX>C<RlXR2)a) as UV filters in cosn^ 

fOTin a 5-6 membercd ring which may be further annelatcd 
USE -(I) are useful as UV-A filters (claimed). 

AD V ANT AGE - (I) show greater photostobility than usual UV-A filters. (Dwg.0/0) 
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